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第一原理シミュレーションによる陽電子消滅法を用いたナノ物性材料評価 

 
宮下 敦巳 

量子ビーム科学研究部門 高崎量子応用研究所 
先端機能材料研究部 プロジェクト陽電子ナノ物性研究 

(1) 利用目的： 

近年、トランジスタの微細化による高速化と低消費電力化は性能向上の限界に達しつつあり、

シリコンベースのエレクトロニクスデバイスからの脱却が模索されている。そこで注目されてい

るのが、電子の電荷自由度とスピン自由度の双方を同時に制御するスピントロニクス技術である。

中でもグラフェン単層膜はスピン－軌道相互作用が小さいことからスピン緩和時間が長大であり、

高いスピン輸送特性を持つことが期待されている。スピントロニクス材料を正しく評価するため

には、単層膜中に注入されたスピン状態を直接観測する評価技術が欠かせない。従来、磁化状態

を評価するためには超伝導量子干渉計(SQUID)装置が用いられてきたが、SQUID ではバルク的

な材料全体の磁化状態は測定できても局所的な測定は困難である。そこで、我々は電子と陽電子

との束縛系であるポジトロニウム(Ps)を用いて物質最表

面のスピン状態を測定する方法を確立し、スピントロニク

ス材料評価を行っている。 
物質中に入射した陽電子は、物質との相互作用により数

ps 程度で熱平衡に達する(熱化)。金属元素等は陽電子の仕

事関数がしばしば負であり、熱化後の陽電子は自発的に再

び表面から放出される。Ps は電子密度が十分に低い最表

面の真空側で生成するが、図 1 に示すように、生成する Ps
内のスピン状態が電子と陽電子で並行の場合と反平行の

場合とで Ps の消滅過程に差がある。ここで、3 光子消滅

過程に着目すると、スピン状態が平行の場合には多く、反

平行の場合には少ない。つまり、スピン偏極した陽電子ビ

ームを用いて 3 光子消滅強度を測定することで、表面での

電子スピン状態を直接測定出来る(スピン偏極 Ps 分光測

定)。本研究課題では、Ps の表面状態を第一原理バンド計

算によって求めることで、スピン偏極 Ps 分光法の理論的

裏付けを行っている。 
(2) 利用内容・結果： 

表面ポテンシャルに束縛されぬまま陽電子と電子が Ps を生成して放出される過程では、表面

から放出される Ps の仕事関数ΦPsは電子と陽電子の仕事関数、それぞれ、Φ－とΦ＋を用い、ΦPs

＝Φ＋＋Φ－－6.8eV と表される(6.8eV は Ps の結合エネルギー)ため、ΦPsもまた負になる場合が

多く、その場合 Ps も自発的に真空外に放出される。陽電子は表面から放出される時には十分に熱

化しているため運動エネルギーは無視できる。よって、ΦPsが負であり自発的に Ps が真空外に放

 
図 1 表面スピンの検出原理。 
電子と陽電子のスピンが平行であ

ると、3 光子消滅強度が多く、反平

行であると 2 光子消滅強度が多く

なるため、表面電子のスピン偏極

率が分かる。 
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出されるような物質であった場合、図2に表すように、

陽電子がフェルミ準位 EF のエネルギーを持つ電子と

結合して Ps を生成した場合、Ps の持つ運動エネルギ

ーは 
|ΦPs|となる。逆に表面から放出される時のエネルギ

ーをすべて電子の励起エネルギーに使用し、運動エネ

ルギーがほとんど 0 で Ps が放出された場合、EFより

|ΦPs|分だけ安定したエネルギーを持つ電子でも励

起できる。つまり、Ps の生成には EFから|ΦPs|分の

エネルギー幅を持った電子が Ps の生成に寄与する。

よって、表面から放出された Ps の分光スペクトルは

EF から|ΦPs|分のエネルギー幅分

だけの表面第一層の電子スピン状

態に影響されるため、エネルギー

分解したスピン状態の導出が必要

となる。 
今期においてはスピントロニク

ス 材 料 と し て 鉄 系 の 化 合 物

Co2FeGa0.5Ge0.5(CFGG)(001)結晶

基板上に成長したグラフェンのスピン偏極 Ps 分光スペクトルについて評価した。CFGG(001)面
とグラフェンの結晶格子間隔は整合性が悪く、図 3 に示したように CFGG(3×1)、グラフェン(4
×2)の繰り返しで格子不整合が 17%以下となるため、この構造を平板モデルとして用いた。なお

CFGG の Fe、Ga、Ge 面がグラフェンと接合するように構成され、CFGG は 7 層、グラフェンは

表裏両面に接合している 148 原子のモデルである。このモデルを用いて構造最適化を行い、その

後、実空間位置毎／エネルギー毎の電子スピン分布を導出した。CFGG 表面とグラフェン層の間

隔は約 3Åとなりファンデルワールス力にて接合している距離となった。図 4 にグラフェン層の

みの電子状態密度を抽出して表示するが、やや基板との間に d-sp 軌道混成がみられるものの、ほ

ぼグラフェンとしての特徴であるディラックコーンを残しており、スピントロニクス材料として

 

図 2 ポジトロニウム形成に寄与する

各エネルギー準位(E)の電子と真空外に

放出されるポジトロニウムのエネルギ

ー(EPs)の関係。 

EF :フェルミ準位

|ΦPs|
EPs=-ΦPs

EPs=-ΦPs-EF+E
EPs=0

エネルギーE

アップスピン

ダウンスピン

陽電子
電子

電
子

状
態

密
度

ポジトロニウムPs

EPs:Ps運動エネルギー
E :電子エネルギー準位

 
図 3  CFGG (001)上グラフェンが乗った平板モデル。

CFGG(3×1)、グラフェン(4×2)の 148 原子 

 

図 4 CFGG(001)平板上にグラフェンが乗るモデルでのグラフェン層のみの電子状態密度 
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の性質が失われていない事が示唆された。これは昨年度に行った Ni(111)や Co(0001)上のグラフ

ェンの計算では共有結合距離にグラフェン層があり、強い d-sp 軌道混成が起きていたことと対照

的であり、グラフェン層へのスピン注入が微弱なことが予想される。 
Ps の生成確率を推定するため、モデル表面における陽電子密度を導出し電子密度との密度積を

求めた。CFGG(001)基板表面上にグラフェンが乗った場合での密度積を図 5 に示す。陽電子密度

は物質内部では小さく表面近傍の真空領域で大きいが、CFGG 表面とグラフェン層の間隔が広い

ため両層間にも密度を持っており、この領域で電子にトラップされてしまう事が予想された。こ

れは実験で Ps の生成率が低いことで裏付けられた。電子・陽電子密度積は物質の最表面で高い

が、この密度積を|ΦPs|のエネルギー範囲で積分すると、CFGG のみの場合は 12%程度のスピン

偏極率を持つのに対し、グラフェンが上に乗った場合はわずか 2%程度まで低減しており、スピン

注入効率が低いことが分かった。これは、スピン偏極 Ps 分光実験から得られたスピン偏極率とも

よく整合していた。[9] 
 

(3) 今後の利用予定：  

今後は SiC 等、半導体基板上のグラフェンのみならず Co2MnSi 等の様々な新奇スピント

ロニクス材料について解析を進めて行く。 
 
(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 
1） 六方晶 SiC 単結晶表面におけるポジトロニウム生成, 河裾 厚男, 和田 健, 前川 雅樹, 宮

下 敦巳, 萩原 聡, 岩森 大直, 長嶋 泰之, 第 56 回アイソトープ・放射線研究発表会, 東
京, 2019.7 （Oral） 

2） スピン偏極ポジトロニウム飛行時間測定装置の開発, 前川 雅樹, 和田 健, 萩原 聡, 宮下 
敦巳, 河裾 厚男, 第 56 回アイソトープ・放射線研究発表会, 東京, 2019.7（Oral） 

 

 陽電子密度 電子・陽電子密度積 
図 5 グラフェン/CFGG(001)の陽電子密度および電子・陽電子密度積 

鉄、ガリウムないし炭素を通る断面での空間分布。 
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3） スピン偏極陽電⼦ビームを⽤いた 磁性元素添加半導体材料の空孔誘起磁性評価, 前川 雅
樹, 境 誠司, 和田 健, 宮下 敦巳, 河裾 厚男, 日本物理学会 2019 年秋季大会, 岐阜, 
2019.9 （Oral） 

4） 4H-SiC 表面におけるポジトロニウム生成, 河裾 厚男, 前川 雅樹, 和田 健, 宮下 敦巳, 
岩森 大直, 長嶋 泰之, 令和元年度京都大学複合原子力科学研究所専門研究会「陽電子科

学とその理工学への応用」, 京都, 2019.12 （Oral） 
5） スピン偏極ポジトロニウム 飛行時間測定装置の開発 ,前川 雅樹 ,和田 健 ,宮下 敦巳 ,河

裾 厚男 ,令和元年度京都大学複合原子力科学研究所専門研究会「陽電子科学とその理工学

への応用」, 京都, 2019.12（Oral） 
6） Positronium Formation at Metal, Semiconductor and Graphene Surfaces, A. 

Kawasuso, S. Hagiwara, K. Wada, M. Maekawa, A. Miyashita, S. Sakai, S. Li, S. 
Entani, T. Kaiwa, H. Iwamori, Y. Nagashima ,15th International Workshop on Slow 
Positron Beam Techniques & Applications, Prague, Czech ,2019.9（Oral） 

 
学術論文 

7） Construction of a spin-polarized positronium time-of-flight measurement apparatus, 
M. Maekawa, K. Wada, A. Miyashita, A. Kawasuso ,15th International Workshop on 
Slow Positron Beam Techniques & Applications, Prague, Czech ,2019.9 (Poster） 

8） Construction of a Spin-Polarized Positronium Time-of-Flight Measurement 
Apparatus, M. Maekawa, K. Wada, A. Miyashita, A. Kawasuso ,Acta Physica 
Polonica A ,vol.137, 105-108 ,2020.3 

9） Spin polarization of graphene on Co2FeGe0.5Ga0.5(001) observed by spin-polarized 
surface positronium spectroscopy, A. Miyashita, S. Li, S. Sakai, M. Maekawa, A. 
Kawasuso, Physical Review B, vol.102, no.4, 045425 ,2020.7 

10） Gadolinium-implanted GaN studied by spin-polarized positron annihilation 
spectroscopy, M. Maekawa, A. Miyashita, S. Sakai, A. Kawasuso, Physical Review B, 
vol.102, no.5, 054427, 2020.8 

11） Magnetic Doppler broadening measurement on Gadolinium-doped GaN ,M. Maekawa, 
S. Sakai, S. Hagiwara, A. Miyashita, K. Wada, A. Kawasuso, A. Yabuuchi ,AIP 
Conference Proceedings ,vol.2182, 050007, 2019.12 
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二次電子制動輻射測定による治療用粒子線モニタリング手法の開発 

 
山口 充孝 

量子ビーム科学部門 高崎量子応用研究所 
放射線生物応用研究部 プロジェクト RI イメージング研究 

 
(1) 利用目的： 

陽子線治療の際にビーム軌道上に予期せぬ空洞領域が生成されると、ブラッグピーク深さに

ずれが生じ、誤照射の原因となる。この予期せぬずれを照射中に検出できれば、ずれによる誤照

射の影響を修正し軽減する対策が可能となる。今回、PHITS を用いたモンテカルロシミュレーシ

ョンにより、二次電子制動輻射の計測により得られる陽子線画像を入力データとして、機械学習

によりずれを推定する方法を検討した。 
 

(2) 利用内容・結果： 

シミュレーションジオメトリーは、水ファントム（アクリル製容器に水を入れたもの）と、

水ファントム中のビーム軌跡から放出される二次電子制動輻射を計測しビーム形状を可視化する

ためのパラレルホールコリメータを備えた X線カメラ（検出器は Gd・Al・Ga・ガーネット製、遮

蔽およびコリメータはタングステン製）で構成した。X 線カメラは水ファントムの側面と接触さ

せて配置した。水ファントムには 139 MeVの陽子線（直径 0 cm, 陽子数 1.0 × 108個, ブラッグ

ピーク深さ約 13.8 cm）を入射した。ブラッグピーク深さのずれは、水ファントム中に複数個の空

気球をランダムに配置することにより生じ

させた。空気球の直径、個数および配置をラ

ンダムに変更しながらシミュレーションを

繰り返し、「陽子線画像」と「ブラッグピーク

のずれ」のペアを 6400 個作成して、陽子線

画像を説明変数、ブラッグピークのずれを目

的変数として重線形回帰分析法による機械

学習を行った。トレーニングセットとテスト

セットの比は 4：1とし、分割数が 5の K-分

割交差検証を行った。 

重線形回帰分析の結果、トレーニングセ

ット、テストセットの両者において、予測値

と実際のずれとの間に良い一致が見られた

（図 1 参照）。得られた予測モデルは決定係

数がトレーニングセットで 0.899, テストセ

ットで 0.894となった。予測値と実際のずれ

の差の分散は半値全幅で 0.47cm となり、分

散が小さく高い予測性能を持つモデルを作

 
図1 得られた予測モデルによるブラッグピーク

位置のずれの予測結果。横軸が実際のずれ、縦

軸が予測結果。青とマゼンタの点はそれぞれト

レーニングセットおよびテストセットを表す。

青い実線は完全な予測結果を表す。 
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成できることが分かった。 

 

(3) 今後の利用予定：  

今後は、臨床現場での複雑な形状を模擬したファントムを用いた実験を行い、本手法の

実現性を実験的に評価する予定である。 

 

 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)：  

学会発表 
1） A Simulation Study on Estimation of Bragg-Peak Shifts via Machine Learning Using 

Proton-Beam Images Obtained by Measurement of Secondary Electron Bremsstrahlung, 
M. Yamaguchi, Y. Nagao, N. Kawachi, 2019 IEEE Nuclear Science Symposium and 
Medical Imaging Conference, Manchester, UK, 2019.11 （Poster） 

2） 二次電子制動輻射計測により得られる陽子線画像を用いた機械学習によるブラッグピー

クのずれの推定, 山口 充孝, 長尾 悠人, 河地 有木, 第 66 回応用物理学会春季学術講演

会 , 東京工業大学 大岡山キャンパス , 2019.3（Oral） 
学術論文 
3） A simulation study on estimation of Bragg-peak shifts via machine learning using 

proton-beam images obtained by measurement of secondary electron bremsstrahlung, 
M. Yamaguchi, Y. Nagao, N. Kawachi, IEEE Transactions on Radiation and Plasma 
Medical Sciences, vol.4, no.2, 253-261, 2020.3 
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量子メス開発におけるレーザー加速シミュレーション 

 
近藤 公伯、Koga James、Esirkepov Timur、守田 利昌 

量子ビーム科学部門 関西光科学研究所 
光量子科学研究部 

 
(1) 利用目的： 

量子メス開発、すなわち超電導技術とレーザー加速技術を利用し、従来の重粒子線がん治療装

置の飛躍的な小型化、低価格化は、QST における最重要研究開発課題の一つである。ここで、レ

ーザー加速部においては、決められた目標スペックを、現実的なレーザー装置で実現しなければ

ならない。そこで、コンピュータシミュレーションで予測し、実験でその可能性を確かめた上で、

概念実証のための実験装置を相補的に構築していくことが求められる。従来、レーザーイオン加

速の研究は、生成イオンの最大エネルギーを上げることに主眼を置いたものであった。しかし、

本研究においては、規定エネルギーの炭素イオンを、多数、より狭い立体角内に、より少ない励

起レーザーエネルギーで、安定に生成する現実的な方法を明確にすることを目的としている。こ

こでは、この目的のために行ったコンピュータシミュレーションの結果を報告する。 
 

(2) 利用内容・結果： 

本年度においてシミュレーションの目的としたのは、枝葉末節な条件検討結果を示すのではな

く、大局的な指針、包括的な結果を示し、今後の実験による研究開発へ向けた基礎的資料となる

結果を提示することである。本シミュレーション検討においては、炭素薄膜ターゲットを用い、

必要となるレーザー性能（エネルギー、強度、パルス幅、集光径）と生成イオンビーム特性の評

価を 3D コンピュータシミュレーションで実施した。ここでは、レーザーエネルギー=2.5 J、集光

径(FWHM)=5.0 μm、パルス幅=50 fs のレーザーを、0.1 μm、0.5 μm、1.0 μm 各厚の炭素薄膜に

照射した時の 3D PIC シミュレーション結果を示す。図 1(a)に 0.1 μm 厚ケースの各時刻におけ

るレーザーとターゲット（生成炭素イオンの分布）を示す。ここでは、断面の状態を表示するた

め、計算結果の z 方向半分（z>0 部）をカットした状態を図示している。炭素イオンはそのエネル

ギーの値で色分けされており、赤色部分が高エネルギーイオンである。t=0 が初期状態であり、レ

ーザーパルスはターゲットの-x 側に定義されており、斜め下方向に進行（45°入射）している。

t=67 fs において、約半分のレーザーパルスが、ターゲットと相互作用し、その一部はターゲット

で反射している。t=267 fs においては、レーザーパルスとターゲットの相互作用はほぼ終了し、

炭素イオンの加速もほぼ終了している。この時の炭素イオンの最大エネルギーは約 13 MeV/u で

ある。我々が利用するのは、4 MeV/u 近傍の炭素イオンであり、それらは最大エネルギー炭素イ

オン（赤色部）の-x 側に分布しているのが分かる。最終時刻（t=267 fs）の結果は、z=0 の面を z

方向から見た 2D 表示でも示されている。レーザーは斜め 45°入射であるため、+x 方向に加速さ

れた炭素イオンは、若干-y 方向へ偏った分布をしている。図 1(b)に t=267 fs における 0.5 μm と

1.0 μm 厚の結果が示されている。最大炭素イオンエネルギーは、(0.1μm 厚) > (0.5μm 厚) > (1.0μm
厚) であり、薄膜厚が薄いほど高エネルギー炭素イオンが生成されている。図 1(c)は t=267 fs に
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おける 0.1 μm、0.5 μm、1.0 μm 各厚ケースの炭素イオンのエネルギースペクトル図である。我々

が利用するのは、ターゲット+x 方向前方に設置されたシンクロトロン加速器に入射する炭素イオ

ンである。そこで、t=267 fs において、速度ベクトルが前方 x 軸上に設置された円孔内を通過し

ている炭素イオンのみのスペクトル図を示している。4 MeV/u 近傍において、1 MeV/u 幅あたり

108 個以上の炭素イオンが各厚ケースで生成されている。以上のことから１ミクロン程度まで膜

厚を厚くしても目標とする 108 個以上の炭素イオンが発生できることが示され、実用的な高繰り

返し可能な厚みのターゲットが可能であるという指針を得ることができた。 
 

 

図 1 (a) レーザー、ターゲット、生成 C イオンの分布（C イオンはエネルギー値で色分け） 

(b) 0.5μm, 1.0μm 厚 C foil 結果 (c) x 軸上設置円孔を通過する C イオンのエネルギースペ

クトル図 

 

(3) 今後の利用予定：  

実機の研究開発において、シミュレーションによる予測と実験による実証は、どちらも不可欠

である。実験だけでレーザーイオン加速器の研究開発を進めるのは困難であり、実験による研究

開発とコンピュータシミュレーションによる研究開発を相補的に進めることが重要である。今後

も大型計算機を用い、現象をより詳細に模擬した大規模シミュレーションを実施し、レーザーに

よる荷電粒子加速器の実用化に向け、シミュレーションによる予測結果の提示を行う。  



14 
 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 
1） 加熱されたポリイミドテープ標的を用いたレーザーイオン加速実験, 近藤 康太郎, ドー
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ポリエチレン薄膜を用いたレーザーイオン加速シミュレーション  
 

守田 利昌 
量子ビーム科学部門 関西光科学研究所 

光量子科学研究部 高強度レーザー科学研究グループ  
 

(1) 利用目的： 

関西光科学研究所において、高強度レーザーシステム J-KAREN が稼働中である。重要な J-
KAREN 利用研究の一つに、レーザー加速による高エネルギーイオンビーム生成がある。高エネ

ルギーイオンを生成するには、単純には、より強いレーザーを用いることで可能である。しかし、

単純にレーザー照射して、実応用可能な高エネルギーイオン（≧200 MeV/u）を生成するには、

レーザー性能はまだ十分ではない。そこで、効率的に高エネルギーイオンを生成する条件をシミ

ュレーションにより研究し、できるだけ高いエネルギーのイオンを生成する最適な条件を採用す

ることが重要となる。また、レーザーイオン加速は、その現象の時間と空間が非常に小さいため、

実験だけで現象理解と検討を行なうのは困難である。よって、コンピュータシミュレーションを

用いた現象の詳細な解明と理解が重要となる。ここでは、レーザーイオン加速において、効率的

に高エネルギーイオンを生成する条件解明を目的に実施した 2 次元 PIC シミュレーションの結果

を報告する。 
 

(2) 利用内容・結果： 

レーザーシステム J-KAREN（出力＝783 TW、強度＝1×1022 W/cm2、エネルギー＝25 J）を

0.1 μm 厚のポリエチレン（-CH2-）薄膜に垂直入射した時の 2D PIC シミュレーション結果を図

1 に示す。水平方向に x 軸、垂直方向に y 軸を定義し、原点は初期ターゲット中心のレーザー照射

面に置かれている。表示時刻は、レーザーパルスの中心が初期ターゲット表面に到達する時刻を

t=0 としており、t=-67 fs が初期状態である。レーザーパルスは、初期においてターゲットの-x 側

に定義されており、+x 方向へ進行している。生成陽子はそのエネルギー値で色分けされており、

紫及び赤色部分は高エネルギー陽子であることを示している。また、炭素イオンは青色で示され

ている。t=33 fs において、レーザーパルスとターゲットは激しく相互作用しており、レーザーパ

ルスの一部はターゲットを通過し、また一部は反射している。この時、レーザー照射部付近にお

いて、CH2 ターゲットは膨張しており、炭素イオンがその中心付近に分布し、陽子がその回りを

囲むように分布している。最大エネルギーの陽子は、その+x 側先端に生じている。t=183 fs にお

いて、ターゲットとレーザーパルスの相互作用はほぼ終了している。この時、ターゲットは激し

く膨張しており、陽子は+x 側領域に数多く分布し、炭素イオンは中心付近に分布している。+x 側

（レーザー進行方向側）先端部に高エネルギー陽子が生じ、その最大エネルギーは 332 MeV であ

る。同じ結果を、陽子をその初期位置で色分けした結果を図 2 に示す。ここでは、図 2 (t=-67 fs) 
のターゲット拡大部に示すように、初期ターゲットを厚み方向に 5 つに均等に分割し、各領域の

陽子ごとに異なる色を付けている。炭素イオンは青色の一色としている。図 1 と合わせて見るこ

とで、最大エネルギーの陽子は、レーザー照射面である最も-x 側の領域（赤色の領域）から来て

いることが分かる。その次に高エネルギーなのが水色の領域（最も+x 側）、そして再び赤色の領
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域（最も-x 側）の順となっている。 

本研究により、J-KAREN を 0.1μm 厚 CH2薄膜に照射した時、レーザー進行方向に最大エネ

ルギーの陽子が生じ、それは陽子加速方向とは反対側のレーザー照射側表面付近から来ているこ

とが分かった。 

 

 

図 1 レーザーパルスとイオン分布（陽子はエネルギー値で色分け） 

 

 

図 2 イオン分布（陽子は初期位置で色分け） 

 

(3) 今後の利用予定：  

これまでの成果を生かし、より高エネルギーかつ高品質なイオンビーム生成条件の研究を進め

る。関西光科学研究所においては、J-KAREN を用い世界最高エネルギーのイオン生成を実現す

ることは重要な研究課題となっている。高エネルギーイオンを得るためには、最適な条件を用い

ることが重要である。PIC シミュレーションを用い、現象をより詳細に解明し、レーザー加速に

よる高エネルギーかつ高品質なイオンビーム生成の条件を提示して行く。 
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(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学術論文 
1）Topological investigation of laser ion acceleration , T.morita , Plasma Physics and 

Controlled Fusion , vol 62,  105003 , 2020.8 
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Ultrahigh Intensity Laser Relativistic Mirror Interactions 
 

James Koga 
量子ビーム科学部門 関西光科学研究所 

光量子科学研究部 高強度レーザー科学研究グループ 
 

(1) 利用目的： 

Ultra-high intensity lasers, “driver lasers”, propagating in low density plasmas can 
generate plasma waves behind them.  These plasma waves can have a large amplitude in 
terms of electron density. These plasma waves moving at velocities close to the speed of light, 
called relativistic flying mirrors (RFM), can reflect counter-propagating lasers, “source lasers”, 
and the reflected waves are up-shifted and compressed via the double Doppler effect.  This 
effect has been shown to occur theoretically, numerically and experimentally for low intensity 
source lasers. It was the object of this study to determine via two-dimensional particle-in-cell 
(PIC) simulations whether even high intensity source laser pulses are reflected and by focusing 
the ultra-high intensity driver laser which generates the RFM’s whether the reflected pulses 
are further focused. 
 
(2) 利用内容・結果： 

We used the open source PIC code EPOCH to perform two-dimensional simulations of the 
colliding of two high intensity laser pulses. Figure 1 shows a schematic of the simulation with 
the counter-propagating driver and 
source pulses both having focused 
intensities of 1.25x1021 W/cm2 with 
wavelengths of 1 micron.  The 
simulation box was chosen to have 
dimensions of 40 microns and 60 
microns in the x and y directions, 
respectively, with a grid resolution of 
2048 and 128 cells in the x and y 
directions, respectively. The blue 
region indicates the location of the 
background plasma. The dashed 
lines in the figure indicate the initial 
focusing of the driver laser and 
defocusing of the source laser.  Figure 2 shows a schematic of the laser pulses after they have 
passed through each other.  A short pulse was found to be reflected off the RFM and was 
focused.  The reflected pulse was found to have a short duration and shorter wavelength than 
the original source laser.  This showed that even a high intensity source pulse could be 
reflected and focused by the RFM. 

 
Figure 1 Schematic of two-dimensional simulation 
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(3) 今後の利用予定：  

It has been shown theoretically and in one-dimensional PIC simulations that there 
is an optimal source pulse 
duration for the reflectivity.  In 
the next step we will examine the 
same situation by varying the 
duration of the source pulse and 
looking at the characteristics of 
the reflected source pulses. 
 

 

 

 

 

 

 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文

等)： 

 学会発表 

1） Relativistic Mirrors as Sources of Short Wavelength Radiation and Fundamental 
Physics ,James K. Koga, et al. ,第 25 回 NEXT(数値トカマク)研究会 , Kyoto, Japan , 
2019.8（Oral） 

2） Using Relativistic Flying Mirrors for High Field Science, James K. Koga, et al. ,3rd 
Conference on Extremely High Intensity Laser Physics, Stanford, California, USA, 
2019.9（Oral）

 
Figure 2 Schematic after the lasers have passed each 
other. A reflected pulse was observed which was 
focusing. 
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レーザーと固体の非線形相互作用シミュレーション 

 
乙部 智仁 

量子ビーム科学部門 関西光科学研究所 
光量子科学研究部・超高速光物性研究グループ 

 
(1) 利用目的： 

これまで、レーザーによる加工はナノ秒（10-9 秒）パルスレーザーによる熱過程を利用したも

のが主であった。しかし近年フェムト秒（10-15秒）領域の極短パルスレーザーによる加工が注目

を集めている。熱＝格子振動はピコ秒（10-12秒）領域であるためフェムト秒パルスは電子から格

子にエネルギーが移行する前に照射が終了する。このため熱影響の極めて少ない高精度な加工が

できる。また、極短パルスレーザーはピーク強度を高められるため多光子吸収やトンネル過程と

いった非線形過程を利用した半導体・絶縁体の精密加工が可能となる。 
この様に利点の多いフェムト秒レーザー加工であるが、格子振動より短いことから量子力学的

効果が非常に重要になってくる。電子励起はバンド間・バンド内遷移が光の電場サイクルより短

いアト秒（10-18秒）で起きるため電子ダイナミクスを実時間で捉える必要がある。一方電子励起

により物質の光学特性は時事刻々変化するため、物質内部での電場強度や位相、振動数、または

反射・透過率を電子励起と共に考える必要がある。レーザー通過後にはエネルギーの拡散と電子

−格子相互作用が起き最終的にはピコ秒からナノ秒で加工現象は完結する。以上のことから、フェ

ムト秒レーザー加工をシミュレーションの視点から考えると、電磁気学、量子力学、熱力学（統

計力学）、材料科学という時空間スケールの全く違う物理学の領域を統一的に扱う必要があり、極

めて領域横断的研究対象であるためこれまでに無い新奇なシミュレーション手法が必要である。 
本研究では多電子ダイナミクスを非経験的に計算できる時間依存密度汎関数法（TDDFT）と電

磁場ダイナミクスを記述するマクスウェル方程式を融合した多階層シミュレーションを用いてレ

ーザーによる物質表面の励起過程の理解を目指している。 
 

(2) 利用内容・結果： 

利用内容 1 
シリコン及び炭化シリコン表面への波長 800nm のレーザー照射を想定し、電子励起状態分布

とそれをキャリア温度に変換する計算を行った。図 1 にシリコンの計算結果を示した（J. J. Appl. 
Phys. 126, 203101 (2019)から転載）。左はキャリア（赤）及び空孔（青）の分布を状態密度の形

で示したものである。横軸は表面からの距離で縦軸は価電帯トップからのエネルギーである。最

表面では広いエネルギー範囲に電子空孔対が生成しているが、深部に行くに従い限られたエネル

ギー状態にしか生成していない事が分かる。この状態分布から電子・空孔それぞれの温度を見積

もると、指数関数的な電子温度と空孔温度の変化が表面付近で見られるが、物質内部では一定の

温度となることが分かった。これは最表面ではトンネル効果により多くの K 点及びバンド間での

励起が起きる一方、深部では電場が弱くなるため多光子過程が主となり特定の状態間遷移しか起

きない事による。 
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利用内容 2 
シリコン表面の励起過程におけるレーザー波

長依存性を調べた。図 2 にシリコン表面での励起電

子密度分布を閾密度で割ったものを示した（Phys. 
Rev. Appli.13, 024062 (2020) から転載）。閾密度と

はプラズマ振動数がレーザー振動数と一致する密

度である。 (a)-(c)はそれぞれ振動数が 0.4eV, 
0.775eV, 1.55eV の場合である。(d)は各レーザー強

度で縦軸の値が 1 になる深さを示したものである。

いずれの振動数でもある一定の深さまでしかキャ

リア生成が起きない事が分かる。図 2（d）の横点線

は各振動数のレーザー電場のシリコン内部での半

波長を示したものである。明らかにキャリア密度は

光の半波長を特徴的な長さとして分布する事が分

かった。これはプラズマがミラーとして反射するた

めの厚みが波長によって違う事によると考えられ

る。 
 

利用内容 3 
レーザー場中にある物質の光学的特性がどのよ

うになっているかも重要な情報である。本研究では

レーザー照射中の電気光学効果の超高速変化につい

て Pump-Probe 実験を想定した計算を行った。定常

的電場中での電気光学効果の最低次にポッケルス効

果があり電場の方向によって probe 光の偏光が回る。

しかし電場の振動周期が早い、又は電場強度が強い

時は高次の非線形効果を含んだ偏光回転となる事が

予想される。 
図 3 に振動数 0.775eV の pump 光と中心振動数

2.0eV の probe を ZnO に照射した際の偏光の回転

から誘電関数の対角項(a)(c)と非対角項(b)(d)を計算

したものを示している（図は Phys. Rev. A 
100,033401(2019)から転載）。(e)(f)は pump レーザ

ーの電場である。対角項での動的 Franz-Keldysh 効

果（DFKE）による pump 電場周期の偶数倍周期の

振動が見える。一方、非対角項では電場周期の奇数

倍の振動が見られる。電場の奇数倍の振動はポッケ

ルス効果の特徴と一致しているが、ポッケルス効果では見られない位相変化がバンドギャップ

図 1 シリコン表面での電子空孔分布のレ

ーザー強度依存性 

 
図 2 シリコン表面のキャリア密度分布のレ

ーザー振動数依存性 
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（3.1eV）以上で見られる。この位相変化は DFKE の位相変化と傾向が一致しており、DFKE 同

様フロケ状態間のビートが時間依存性を決めていることを示唆している。 
 

 

(3) 今後の利用予定：  

来年度以降にはトポロジカル絶縁体か

らの高次高調波発生などスピン軌道相

互作用が重要な系の大規模計算を予定

している。 
また、レーザー加工の新奇な計算手法

である周期系に対する半古典 Vlasov 方

程式の擬似粒子法による計算を行い金

属の加工現象の解析に着手する予定で

ある。 

 

 

 

 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学術論文 
1) Wavelength-dependence of laser excitation process on silicon surface, T. Otobe, Physical 

Review Applied, Vol.13, 024062-1 - 024062-6, 2020.2 
2) Macroscopic electron-hole distribution in silicon and cubic silicon carbide by the 

intense laser pulse, T. Otobe, Journal of Applied Physics, Vol.126, no. 20, 203101-1 - 
203101-7, 2019.11 

3) Attosecond electro-optiv effect in zinc sulfide induced by a laser field, T. Otobe, 
Physical Review A, Vol.100, 033401-1 - 033401-5, 2019.8 

4) Characterization of 20-fs VUV pulses by plasma-mirror frequency-resolved optical 
gating, R. Itakura, H. Akagi, T. Otobe, Optics Letters, Vol.44, no. 9, 2282-2285, 2019.5 

5) High-order harmonic generation from hybrid organic–inorganic perovskite thin films, 
H. Hideki, P. Xia, Y. Shinohara, T. Otobe, Y. Sanari, H. Tahara, N. Ishii, J. Itatani, K. 
L. Ishikawa, T. Aharen, M. Ozaki, A. Wakamiya, Y. Kanemitsu , APL Materials , Vol.7, 
041107-1 - 041107-4 , 2019.4 

6) Deformation of an inner valence molecular orbital in ethanol by an intense laser field, 
H. Akagi, T. Otobe, R. Itakura, Science Advances, Vol.5, no. 5, eaaw1885, 2019.5 

7) Controlled Strong Excitation of Silicon as a Step towards Processing Materials at Sub-
nanometer Precision, "T. H. Dinh, N. Medvedev, M. Ishino, T. Kitamura, N. Hasegawa, 
T. Otobe, T. Higashiguchi, K. Sakaue, M. Washio, T. Hatano,A. Kon, Y. Kubota,  

図 3 高強度レーザー場中での ZnO の超高速光物

性変化計算 
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Y. Inubushi, S. Owada, T.Shibuya, B. Ziaja,M. Nishikino" , Communication Physics ,  
Vol.2, 150 , 2019.11 

プレス発表 
8) レーザー光が引き起こす分子内電子分布の超高速変化を捉えた！ 

－ 化学反応の「オンデマンド制御」実現へ前進 － , 赤木 浩, 乙部 智仁, 板倉 隆二, 
https://www.qst.go.jp/site/press , 2019.5 

  



26 
 

第一原理分子動力学法に基づいた材料解析手法の開発 
 

池田 隆司 
量子ビーム科学部門 関西光科学研究所 

放射光科学研究センター 量子シミュレーション研究グループ 
 

(1) 利用目的： 

実験データに頼らない第一原理シミュレーション手法は、高機能材料等の研究開発に計算科

学からアプローチするために不可欠な基盤技術である。当課題では、新機能材料・物質の創製等

に資するため、高精度密度汎関数電子状態計算法に基づいた第一原理分子動力学法と量子シミュ

レーション手法を融合し、シミュレーション技術の更なる高度化を図る。開発した手法を駆使し

て量子物性研究の観点から物質科学のフロンティアを開拓するとともに、新規材料の機能発現機

構等の解明を目指す。 
令和元年度は、平成 30 年度に開発に着手した第一原理経路積分リングポリマー分子動力学

（FP-RPMD）コードの整備を行った。FP-RPMD を用いた分子振動スペクトルの計算法を開発

し、水素貯蔵材料の有力候補と考えられている水素クラスレートハイドレートに適用することに

より開発したコードの性能評価を行った。なお本課題は、文部科学省ポスト「京」萌芽的課題「基

礎科学の挑戦－複合・マルチスケール問題を通した極限の探求」の一環として実施した。 
 

(2) 利用内容・結果： 

高圧研究においては、対象物質の構造と状態を調べるために X 線・中性子回折とラマン散乱

の同時測定がしばしば行われている。このためラマン散乱スペクトルの計算法にフォーカスして

研究開発を実施した。開発した手法

を水素クラスレートハイドレートの

高圧相の 1 つである C0相に適用し、

既に報告されている実験結果と比較

することにより開発した手法の妥当

性を検証した。図 1 に FP-RPMD シ

ミュレーションによって生成したト

ラジェクトリに対して密度汎関数摂

動論を適用して求めた水素クラスレ

ートハイドレートの C0 相における

ラマン散乱スペクトルの計算結果を

示す。Strobel ら（T. A. Strobel et al., 
J. Am. Chem. Soc. 138, 13786-
13789 (2016)）による実験では、ホス

トの水分子の OH 伸縮振動に帰属さ

れる幅広いラマンバンドが 3000～
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図 4 水素クラスレートハイドレート C0 相の FP-RPMD
シミュレーションにより求めたトラジェクトリに密度汎関

数摂動論を適用して求めたラマン散乱スペクトル。実験で

観測されている OH 伸縮と H2伸縮の位置も一緒に示した。 
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3500 cm-1に観測され、ゲストの水素分子の H2伸縮振動に帰属される幅の狭いピークが 4150 cm-

1付近に観測されている。これらの水素クラスレートハイドレートを特徴付ける分子振動の振動数

についてはよく再現されているのがわかる。このことは、平成 30 年度までに検討した第一原理経

路積分セントロイド分子動力学では H2伸縮振動の振動数が大幅（～500 cm-1）に過小評価される

こととは対照的である。しかしながら、H2 伸縮振動によるピーク幅は実験ではせいぜい 30 cm-1

しかないのに対して、計算では 300 cm-1程度となっており、スペクトルの形状が再現されている

とは言いがたい。このラマンスペクトルにおける H2 伸縮振動ピークのブロード化は、RPMD の

定式化における量子論的運動エネルギー項に起因するレゾナンスを取り除く処理によるものであ

ることがわかっている。現在 FP-RPMD コードの改良を進めており、改善される見通しが得られ

ている。 

 

(3) 今後の利用予定：  

FP-RPMD コードの高速化等、第一原理経路積分分子動力学法に基づいた材料解析手法

の開発を当面継続する。 
 

 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 
1） 水素クラスレートハイドレートの第一原理分子動力学シミュレーション II , 池田 隆

司 ,日本物理学会 2019 年秋季大会, 岐阜市, 2019.9（Oral） 
2） 水素クラスレートハイドレートの第一原理分子動力学シミュレーション III , 池田 隆

司 ,日本物理学会第 75 回年次大会（2020 年）, 名古屋市（現地開催中止）, 2020.3 
（Oral） 

学術論文 
3） 第一原理経路積分セントロイド分子動力学を用いた振動スペクトル計算, 池田 隆司, 分

子シミュレーション学会誌 “アンサンブル" ,vol. 22, no.1, 39-45 ,2020.1 
 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

核融合エネルギー部門
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トカマクプラズマにおける密度と温分布形成機構の解析 
 

成田絵美、本多充、仲田資季 
核融合エネルギー部門 那珂核融合研究所  

先進プラズマ研究部 先進プラズマモデリンググループ 
 

(1) 利用目的： 

核融合炉心プラズマの性能は主に乱流輸送に支配される密度や温度の分布に左右されるため、

これらの分布予測に用いる乱流輸送モデルには、予測精度の向上のため精緻化が不可欠であると

同時に、実用性の観点から計算の高速化も求められている。乱流輸送は複数の物理機構に駆動さ

れるが、昨年度の研究課題において、各物理機構に由来する粒子輸送量を高速に予測する粒子輸

送モデルを開発した。本年度の研究課題では、予測能力を熱輸送まで拡張し、粒子と熱の輸送を

無矛盾かつ高速に予測することで、密度と温度の分布形成機構の解析に用いることができる輸送

モデルを開発する。 
 

(2) 利用内容・結果： 

開発する輸送モデルでは、電子の乱流粒子・熱流束を準線形理論で表現できることを仮定し、

次のように表す: Γ�e = 𝐷𝐷��𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑛𝑛e⁄ + 𝐶𝐶T 𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇e⁄ + 𝐶𝐶P�, 𝑄𝑄�e = 𝜒̅𝜒e�𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇e⁄ + 𝐶𝐶N 𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑛𝑛e⁄ + 𝐶𝐶HP�。ここで、𝐷𝐷�

と𝜒̅𝜒eはそれぞれ規格化された電子粒子・熱拡散係数であり、𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑛𝑛e⁄ と𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇e⁄ はそれぞれ電子の規格

化密度・温度勾配である。両式の右辺の括弧内における第一項は対角(拡散)項、第二・三項は非対

角(ピンチ)項であり、係数𝐶𝐶T,P,N,HPは非対角項の大きさと向きを表す。ここで、𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑛𝑛e⁄ と𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇e⁄ はΓ�e
と𝑄𝑄�eを駆動する熱力学的な力であるが、Γ�eと𝑄𝑄�eの一方の対角項を駆動する熱力学的な力は、他方の

非対角項の駆動力となっている。このとき、互いの非対角項は等しくなるという Onsager 対称性が成り立

つ。この対称性を崩さないよう、𝐶𝐶T,P,N,HP, 𝐷𝐷�, 𝜒̅𝜒eを求めることで、拡散・ピンチに起因するΓ�eと𝑄𝑄�eを無矛

盾に予測することができる。さらに、電子の輸送に加えて、イオンの熱輸送に関してはイオン熱

流束を𝑄𝑄�i = 𝜒𝜒�i,eff
𝜒𝜒�e,eff

𝜒̅𝜒e,eff 𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇i⁄ 𝑛𝑛i
𝑛𝑛e

𝑇𝑇i
𝑇𝑇e
で表現して予測する。ここで𝜒̅𝜒effは𝑄𝑄�を全て対角項で表現したとき

の実行熱拡散係数であり、𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇i⁄ はイオンの規格化温度勾配、𝑛𝑛i 𝑛𝑛e⁄ と𝑇𝑇i 𝑇𝑇e⁄ はそれぞれイオンと電

子の密度・温度比である。輸送モデルでは、𝜒̅𝜒i,eff 𝜒̅𝜒e,eff⁄ を求めることで𝑄𝑄�iを予測することができる。

したがって、7 つの係数(𝐶𝐶T,P,N,HP, 𝜒̅𝜒i,eff 𝜒̅𝜒e,eff⁄ , 𝐷𝐷�, 𝜒̅𝜒e)を高速に求める輸送モデルを得ることが目標

となる。 
高速な予測の

ため、機械学習モデ

ルの一種であるニ

ューラルネットワ

ークを用いる。図 1

に示すように、ニュ

ーラルネットワー  
図 1 乱流粒子・熱流束の予測に用いるニューラルネットワークの構造。 
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クは入力層・隠れ層・出力層から構成され、入力層から与えられた変数の重み付き和を引数とし、

隠れ層において非線形関数の計算を繰り返すことで出力を得る。ここで、入力は熱力学的な力で

ある𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑛𝑛e⁄ や𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑇𝑇e,i
⁄ などの乱流輸送を特徴づける 11 の物理量とし、出力はΓ�eと𝑄𝑄�e,iを予測するため

の 6 つの係数である。出力から𝜒̅𝜒eは除いておりニューラルネットワークから得た出力を用いて、

Onsager 対称性を崩さないように求める。 

ニューラルネットワークの構築に用いる学習データは、入力変数と出力変数の組み合わせと

なっている。出力変数のうち、𝐶𝐶T,P,N,HPと𝜒̅𝜒i,eff 𝜒̅𝜒e,eff⁄ の学習データを ICE X を利用して準備する。

これらの変数はジャイロ運動論コードを用いた線形計算から求めることができる。本研究ではジ

ャイロ運動論コード GKW を利用して、三粒子種(電子・重水素・炭素不純物)を対象とした、衝突

と電磁揺動、プラズマの実形状の効果を含めた計算を行った。𝐶𝐶T,P,N,HPと𝜒̅𝜒i,eff 𝜒̅𝜒e,eff⁄ の 1 セットを得る

ためには 64 コアで概ね 1 時間程度を要する。この計算を、JT-60U の 23 の H モードプラズマの変数に

基づいて実施し、2,245 セットの学習データを取得した。残る変数である𝐷𝐷�については、GKW の計算結

果と JT-60U の実験データを組み合わせて求めることができる。得られた学習データを用いてニューラル

ネットワークを構築し、輸送モデルとして用いる。この輸送モデルを DeKANIS と呼ぶ。DeKANIS を用

いて学習には用いていない JT-60U の H モードプラズマのΓ�eと𝑄𝑄�e,iを予測した例を図 2 に示す。計算

速度に関しては、従来用いられてきたジャイロ流体に基づく輸送モデル TGLF と比べて 103倍程度とな

っている。予測精度に関しては、図 3 に示すように TGLF と予測誤差の比較を行っている。ここでは、学

習に用いた 23 のプラズマに加えて、14 のテスト用のプラズマ(13 は学習用のプラズマに近いプラズマ電

流と磁場の条件のテスト A、1 つはこれらが異なる条件のテスト B)に対して、Γ�eと𝑄𝑄�e,iを予測し、各プラ

ズマの予測誤差Sを評価している。任意の変数𝜉𝜉の予測誤差は𝑆𝑆𝜉𝜉 = �∑ �𝜉𝜉sim(𝜌𝜌)−𝜉𝜉sexp(𝜌𝜌)�
2

𝜌𝜌

∑ 𝜉𝜉exp2
𝜌𝜌 (𝜌𝜌)

で定義する。

ここで、𝜌𝜌は規格化小半径、𝜉𝜉simと𝜉𝜉expはそれぞれ予測値と実験値を表す。図 3 の左列に示すよう

に、DeKANIS は学習用のプラズマに対する結果と同程度の誤差でテスト用のプラズマのΓ�eと𝑄𝑄�e,i

を予測できる。また、右列に示す TGLF の結果と比較すると、Γ�eと𝑄𝑄�eについては TGLF よりも低

い誤差で予測で

きており、𝑄𝑄�iにつ

いては誤差が大

きくなるケース

があるものの、大

半のプラズマは

TGLF と同程度

の誤差で予測で

きていることが

わかる。 
 
 

 

 

図 2 本研究で開発した輸送モデル DeKANIS が予測する乱流粒子・熱流束

の規格化小半径𝜌𝜌方向の分布。ニューラルネットワークの学習データに含ま

れないプラズマを対象としている。 
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(3) 今後の利用予定：  

開発した DeKANIS を

用いて密度や温度の分

布を予測するためには、

DeKANIS を統合コー

ドに組み込む必要があ

る。現状の DeKANIS を

統合コードに導入した

ところ、数値的に不安定

になり、分布予測を行え

ないケースがあった。安

定して分布予測を行う

には、時空間に対する出

力の変化が滑らかであ

る必要があり、現状の学

習データの数では滑ら

かな出力には十分でな

いことが原因であると

考えている。学習データ

の拡充のために、今後も

ICE Xを利用したGKW
の線形計算を実施する

予定である。 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 
1） Neural network modeling towards fast kinetic profile prediction and understanding 

profile formation mechanisms in tokamak plasmas, 成田 絵美, 本多 充, 仲田 資季,
吉田 麻衣子, 林 伸彦, 2nd International Conference on Data Driven Plasma Science, 
Marseille, France, 2019.5（Poster） 

 
図 3 学習用とテスト用のプラズマを対象とした乱流粒子・熱流

束の予測誤差のヒストグラム。横軸は各プラズマの予測誤差で

あり、縦軸にその予測誤差の範囲内に収まっているプラズマの

数を示す。左列に本研究で開発した輸送モデル DeKANIS、右

列に従来用いられてきた輸送モデル TGLF の結果を示し、上・

中・下段はΓ�e・𝑄𝑄�e・𝑄𝑄�iの予測誤差に対応する。 
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2） 機械学習を活用したジャイロ運動論解析に基づく輸送モデリング, 成田 絵美, 本多 
充, 仲田 資季, 吉田 麻衣子, 林 伸彦, プラズマシミュレータシンポジウム 2019, 岐
阜, 2019.9（Oral） 

3） Neural-network-based multi-channel turbulent transport modeling applicable to 
JT-60SA relevant plasmas, 成田 絵美, 本多 充, 仲田 資季, 吉田 麻衣子, 林 伸彦, 
17th International Workshop on H-mode Physics and Transport Barriers, 
Shanghai, China, 2019.10（Poster） 

4） Gyrokinetic analysis of isotope effects on particle transport in JT-60U, 成田 絵美,
本多 充, 仲田 資季, 吉田 麻衣子, 林 伸彦, 23th ITPA Transport and Confinement 
Topical Group Meeting, Hefei, China, 2019.10（Oral） 

5） Quasilinear turbulent transport modeling with semi-empirical and mixing-length-
like saturation rules, 成田 絵美, 本多 充, 仲田 資季,  吉田 麻衣子, 林 伸彦, 3rd 
Asia-Pacific Conference on Plasma Physics, Hefei, China, 2019.11（Oral） 

6） JT-60U における粒子と熱輸送に対する水素同位体効果, 成田 絵美,  本多 充, 仲田 
資季, 吉田 麻衣子, 林 伸彦, 日本物理学会 第 75 回年次大会, 愛知, 2020.3（Oral） 
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大域的ジャイロ運動論モデルによる多種粒子系プラズマ輸送解析 
 

井戸村 泰宏、林 伸彦、本多 充、朝比 祐一 
核融合エネルギー部門 那珂核融合研究所 

先進プラズマ研究部 先進プラズマモデリンググループ 
 

(1) 利用目的： 

本研究では核融合プラズマにおける新古典輸送、乱流輸送の高精度評価を目的としてジャイ

ロ運動論的トロイダル 5 次元 full-f オイラーコード GT5D の開発を推進している。昨年度の課題

では磁束座標版 GT5D において運動論的電子モデルの拡張を行い、対流セルの解析を可能とする

とともに、多種イオン系モデルを応用した高 Z（原子番号）の不純物であるタングステンの新古

典輸送解析に取り組んだ。今年度はこれまでに開発したコードを用いて不純物輸送、イオン温度

勾配駆動（ITG）乱流、および、電子温度勾配駆動（ETG）乱流に関する以下の応用研究を実施

した。 
1. タングステン新古典輸送ベンチマーク[1] 
2. ITG 乱流におけるトレーサ不純物輸送[2] 
3. ITG 乱流における水素同位体効果[3] 
4. ITG 乱流データの機械学習[4] 
5. ETG 乱流の自己組織化[5] 

 
(2) 利用内容・結果： 
1. タングステン新古典輸送ベンチマーク[1] 

本研究では多粒子種線形 Fokker-Planck 衝突演算子を実装した GT5D を用いて高 Z 不純物

の新古典輸送を解析した。様々な衝突周波数領域のトレーサ不純物を含む軸対称シミュレーショ

ンによって密度勾配に関連する拡散的輸送については局所新古典理論を定量的に再現したが、温

度勾配に関連する対流的輸送がもたらす熱遮蔽効果は局所新古典理論よりも弱くなることがわか

った。この結果は以前に大域的 full-f ジャイロ運動論コード GYSELA によって得られた結果と整

合する。局所極限において局所新古典理論を再現する可能性を検証した結果、規格化ジャイロ半

径が十分に小さい場合には、高 Z 不純物に対する熱遮蔽効果に関する理論とシミュレーションの

違いが減少することを示した。 
 

2. ITG 乱流におけるトレーサ不純物輸送[2] 
本研究では運動論的電子、バルクイオン、および、低 Z から中 Z のトレーサ不純物を含む

GT5Dによる多種イオン系シミュレーションを用いて ITG乱流におけるトレーサ不純物の輸送特

性を調べた。数値実験の結果、乱流粒子輸送に加えて、乱流輸送と新古典輸送の新しい相乗効果

による拡張された新古典粒子輸送がトレーサ不純物の輸送に大きく寄与することがわかった。

ITG モードのバースト的な励起が電子とバルクイオンの非両極性的な乱流粒子束を生成し、これ

が両極性条件に従って急速な径電場の成長をもたらす。この E×B 流のトロイダル系における発散
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が上下非対称な密度揺動の圧縮をもたらし、磁気ドリフトによる輸送を引き起こす。上下非対称

な密度揺動の振幅は E×B 流による圧縮と磁力線方向の熱運動によるリターン電流の競合によっ

て決まるため、イオン質量に依存する。この機構は温度に対しては働かないため、粒子輸送のみ

を選択的に増大させる。 
 

3. ITG 乱流における水素同位体効果[3] 
本研究では GT5D による大域的 full-f ジャイロ運動論シミュレーションを用いて ITG 乱流が

支配的な水素および重水素の L モードプラズマにおける水素同位体質量 Aと規格化ジャイロ半径

ρ*の影響を調べた。断熱応答電子を用いたイオン加熱数値実験では、エネルギー閉じ込め時間は

Bohm 的な ρ*スケーリング τE∝A0 で決まり、水素同位体質量依存性は見られないことがわかっ

た。一方、運動論的電子を用いた電子加熱数値実験は電子からイオンへの衝突性エネルギー移行

に対する同位体効果に起因する明確な同位体質量依存性を示し、約1.4倍の加熱パワー比の水素、

重水素プラズマから同様のイオン、電子温度分布が得られた。また、系統的な加熱パワースキャ

ンの結果、実験的なエネルギー閉じ込め時間の同位体スケーリング τEXP∝A0.2 に近いスケーリン

グ τE∝A0.15を再現することに成功した（図 1）。水素、重水素プラズマの規格化無衝突イオンジャ

イロ運動論方程式は ρ*が同じ場合に等価となり、ITG 乱流に対する衝突効果も弱い。このため、

水素同位体質量依存性は主に ρ*スケーリングと加熱源によって決まることがわかった。本成果は

Phys. Plasmas 誌の Featured Article に選定された。 

 
図 1: GT5D によるイオン温度勾配駆動乱流シミュレーションにおける水素同位体効果。
図は水素プラズマ（H、□）と重水素プラズマ（D、○）のエネルギー閉じ込め時間（τ

E：全体、τi：イオン、τe：電子）の加熱パワー依存性。黒の実線と破線は H と D の実
験的スケーリング τEXP∝A0.2 Pin-0.73 を示す。ここで、Qs は乱流輸送によるイオンと電子
の熱流束、Pinは加熱パワーを示す。 
 

4. ITG 乱流データの機械学習[4] 
本研究では、GT5D による ITG 乱流数値実験から得られた 5 次元分布関数の時系列データか

ら位相空間構造を抽出した。主成分分析（PCA）を適用してデータの次元とサイズを圧縮した。

PCA によってトロイダル角と 2 次元速度空間から構成される 3 次元空間における位相空間基底
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と残る 2 次元ポロイダル断面上の係数を構築した。この結果、元の 5 次元分布関数の変化の 83%
を 64 主成分で表現することが可能となり、自由度を〜1012 から〜3×109 まで圧縮できた。また、

熱輸送への各主成分の寄与に基づいて、雪崩的な輸送現象と位相空間構造の関連を示した。 
 

5. ETG 乱流の自己組織化[5] 
弱磁気シア配位における大域的ジャイロ運動論モデルに基づいてトロイダル ETG 乱流にお

ける自己組織化を調べた。大域的分布効果の影響により、高トロイダルモード数 n のトロイダル

ETG モードは外側の磁気面において励起され、強い線形分散がもたらされる。この結果形成され

る非等方な波と乱流の境界波数構造とエネルギー逆カスケードが帯状流の自己組織化をもたらす。

これは大域的ジャイロ運動論モデル特有の物理機構である。この自己組織化は、ランダムノイズ

によって初期化した減衰乱流とトロイダル ETG 乱流の両方で確認された。さらに、この自己組織

化過程は、イオンと電子の温度比と乱流強度によって決まる臨界パラメータに依存して、帯状流

もしくは等方的渦を形成することを明らかにした。本成果は Phys. Plasmas 誌の Editor’s Pick に

選定された。 
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[3] Y. Idomura, “Isotope and plasma size scaling in ion temperature gradient driven 
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Pradarier, Y. Idomura, and M. Yagi, “Compressing the time series of five dimensional 
distribution function data from gyrokinetic simulation using Principal component 
analysis” submitted to Phys. Plasmas. 

[5] C. Kawai, Y. Idomura, Y. Ogawa, and H. Yamada, “Self-organization of zonal flows and 
isotropic eddies in toroidal electron temperature gradient driven turbulence”, Phys. 
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(3) 今後の利用予定：  

次年度の利用予定なし。 
 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 

1） 核融合プラズマのジャイロ運動論シミュレーション, 井戸村 泰宏, STE シミュレーショ

ン研究会 2019, 広島, 2019.9（Oral） 
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2） Computational Challenges Towards Exascale Fusion Plasma Turbulence 
Simulations, Y. Idomura, 9th East-Asia School and Workshop on Laboratory, Space, 
and Astrophysical Plasmas (EASW9), Nagoya, Japan, 2019.7（Oral） 

3） Optimization of Fusion Plasma Turbulence Code GT5D on FUGAKU and SUMMIT, 
Y. Idomura, T. Ina, Y. Ali, T. Imamura, 2nd R-CCS international symposium, Kobe, 
Japan, 2020.2（Poster） 

4） Status of GT5D, Y. Idomura, Joint US-Japan Workshop on PostK-ECP Collaboration 
and JIFT Exascale Computing Collaboration, Kobe, Japan, 2019.10（Oral） 

5） Influence of the normalised gyroradius on neoclassical transport in global 
gyrokinetic simulations using the code GT5D, K. Obrejan, Y. Idomura, M. Honda, 
18th  European Fusion Theory Conference, Ghent, Belgium, 2019.10（Poster） 

6） タングステン不純物の大域的新古典輸送解析, 井戸村 泰宏、K.Obrejan、本多 充, 日本

物理学会第 75 回年次大会, 名古屋（オンライン）, 2020.3（Oral） 
7） イオン温度勾配駆動乱流における水素同位体効果の解析, 井戸村 泰宏, 第 36 回プラズ

マ・核融合学会年会, 春日井, 2019.12（Oral） 
8） 大域的ジャイロ運動論的シミュレーションにおける衝突輸送に対する規格化ジャイロ半

径の影響, K. Obrejan, 井戸村 泰宏, 本多 充, 第 36 回プラズマ・核融合学会年会, 春日

井, 2019.12（Oral） 
9） Influence of the normalised ion gyroradius on collisional transport of impurities in 

GT5D simulations, K. Obrejan、井戸村 泰宏, 本多 充, プラズマシミュレータシンポ

ジウム 2019, 土岐, 2019.9（Oral） 
10） ITG 乱流における水素同位体効果の full-f ジャイロ運動論シミュレーション, 井戸村 

泰宏, プラズマシミュレータシンポジウム 2019, 土岐, 2019.9（Poster） 
学術論文 
11） Isotope and Plasma Size Scaling in Ion Temperature Gradient Driven Turbulence ,Y. 

Idomura , Physics of Plasmas, Vol.26, 120703, 2019.12 
12） 核融合プラズマのエクサスケールシミュレーション ,井戸村 泰宏, 渡邉 智彦, 藤堂 泰, 

シミュレーション, Vol.38, 79-86 ,2019.6 
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核融合原型炉のダイバータプラズマ特性に関する研究 
 

本間 裕貴、朝倉 伸幸 
核融合エネルギー研究開発部門 六ヶ所核融合研究所 

核融合炉システム研究開発部 核融合炉システム研究グループ 
 

(1) 利用目的： 

核融合原型炉においてプラズマ対向材への熱負荷を低減するダイバータ設計は、最も重要な

課題である。これまでの検討[17]では、主プラズマから SOL に排出された高温のプラズマをアル

ゴン(Ar)不純物入射による放射冷却で低温化し、ダイバータ板での熱負荷を工学的に除熱可能な

10MW/m2以下にする基本形状と放射損失割合の設定を提案した。本応募課題では、原型炉の SOL
およびダイバータにおけるプラズマ熱・粒子輸送の研究を通して、ダイバータの運転条件を明ら

かにすることを目的に、ダイバータコード SONIC を用いた数値シミュレーションを行う。これ

に加え、主プラズマで発生し SOL へ排出されるヘリウムイオン（ヘリウム灰）の輸送を同時にシ

ミュレーションし、ダイバータの排気設計を行う。 
 
 

(2) 利用内容・結果： 

 成果の概要 
日本の原型炉基本設計案に基づき、本課題ではダイバータのヘリウム排気研究を行った。主プラ

ズマから排出される約 5.3x1020s-1 の He イオンと同程度の He ガスがダイバータから排気される

平衡状態での収束解における、He の相対密度（CHe=nHe/ne）分布をシミュレーション計算で評価

した。この初期結果では、主プラズマ内周辺部での CHe は 4％程度で原型炉設計において想定し

ている 5-7%よりも低い結果となり、He による過大な燃料希釈の恐れは小さい見込みであること

が示された。 
 

成果の詳細 
日本の原型炉の熱排出シナリオでは、主プラズマからの排出パワー約 240MW の 80％を SOL と

ダイバータで放射損失させ、ダイバータ板での熱負荷ピークを 10MWm-2 以下に低減する基本設

計を考えている[1]。この設計案に基づき、本課題ではダイバータのヘリウム排気研究を行った。

核融合反応により生成された約 5.3x1020s-1の高エネルギーのヘリウムイオン（α粒子）は主プラ

ズマ内で熱化し SOL へ排出されるため、その｢ヘリウム灰｣の排出はダイバータの重要な役割であ

る。 
 SOL とダイバータにおける不純物を含めた熱・粒子輸送シミュレーションは QST(JAEA)で開

発された SONIC コードにより行われているが、近年、MPMD (Multiple-Program Multiple-Data) 
によるコード形式のフレームワーク化（図 1） と MPI (Message Passing Interface) によるデー

タ交換の共通化が行われ、多種不純物の並列計算が可能となり、その高速化も進められている。

原型炉における Ar 不純物入射によるダイバータ板への熱負荷の低減と He 灰排出の同時計算を
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本年より開始し、初期結果をプラズマ核融合学会にて口頭発表した[2]。 
 図 2(a)に示す様にプラズマ粒子の排出、重水素と Ar ガス入射の境界条件（位置とフラックス）

は基本設計[1]と同様であり、He イオンは主プラズマ周辺の境界(r/a＝0．95)から一様に外へ排出

される。不純物粒子の輸送は運動論的方程式をモンテカルロ手法で解いて計算されるが、最も計

算時間を費やすため、サブダイバータ部での計算は 10 回に 1 度行い、ドーム横の排気口を出入り

する不純物粒子束の情報のみ使用する様に工夫している。主プラズマから排出された He イオン

と同程度の He ガスがダイバータから排気される平衡状態での収束解における、He の相対密度

（CHe=nHe/ne）分布、および Ar イオンの相対密度(CAr=nAr/ne) 分布を図 2(b)(c)にそれぞれ示す。

内側ダイバータ板付近では低温(~1eV)の完全非接触プラズマであるため不純物イオンは少ないが、

外側ダイバータでは部分接触のため He イオンの相対密度は 3％程度である。Ar イオンは特に内

側 SOL で CArが大きくなり(約 6%)内外非対称性が大きいが、CHeの内外非対称性は小さい。この

初期結果では、主プラズマ内周辺部での CHeは 4％程度で原型炉設計において想定している 5-7%
よりも低い結果となり、He による燃料希釈の恐れはないと思われる。現在、主プラズマ内周辺部

での不純物輸送は SOL と同様に単純な拡散モデル（拡散係数 Dimp=0.3 m2/s）としているが、今

後、Ar の輸送も含め、周辺部電場によるピンチ効果等を反映したモデル化や主プラズマでの輸送

計算コードと統合した評価が必要と考える。 
 
[1] N.Asakura et.al. Nucl.Fusion 57 (2017) 126050. 
[2] 朝倉伸幸、他、第 36 回プラズマ・核融合学会 年会、2019 年 12 月、中部大学、口頭発表 02Aa02 

 

 

図 1  新フレームワーク MPMD を実装し、SONIC の開発柔軟性・計算多様性・計算効率が

大幅に向上した。 
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図 2  (a)原型炉ダイバータでの SONIC 計算メッシュ、コア領域からのプラズマおよび He 粒

子排出位置、Ar ガスパフの位置を示す。(b)He イオン、および(c)Ar イオンの相対密度分布 

 

 

(3) 今後の利用予定：  

今年度の成果をベースに、原型炉プラズマの主要な制御パラメータの変化に対する SOL お

よびダイバータプラズマの特性を評価することにより、ダイバータの運転領域を明らかにする予

定である。来年度は上記の他に、磁場横断方向の粒子拡散係数と熱拡散係数の影響検討を行う。

これら係数値は SOL プラズマ分布形成に大きな影響を持つが、ITER や原型炉条件における値

として異なる予測が出されており、理論上も不確定な点が残っている。また、燃料（水素分子）

やヘリウム灰（ヘリウム分子）の排気特性評価も継続する予定である。これらのシミュレーショ

ン検討を進めるため、来年度もスパコン計算資源を申請する予定である。 
 
 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 

1） SONIC シミュレーションによる日本の原型炉ダイバータ設計の最近の進展 ,朝倉伸幸、

原型炉設計合同特別チーム, 第 25 回 NEXT(数値トカマク)研究会, 京都, 2019.8
（Poster） 

2） Kinetic effects on the thermal force on impurity under low collisional condition in 
DEMO scrape-off layer, Y. Homma, K. Hoshino, S. Yamoto, S. Tokunaga, N. Asakura, 
Y. Sakamoto and Joint Special Design Team for Fusion DEMO ,117th International 
Workshop on Plasma Edge Theory in Fusion Devices, La Jolla, California, 
USA ,2019.8 （Oral） 

3） Recent Developments of Plasma Exhaust and Divertor Design for Tokamak DEMO 
Reactors ,N. Asakura, 14th International Symposium on Fusion Nuclear Technology 
(ISFNT-14) ,Budapest, Hungary, 2019.9（Oral） 

4） Investigation of divertor operation for Japanese DEMO under low density SOL and 
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large power exhaust of Psep/R~30 MW/m level, "N. Asakura, Y. Homma, K. Hoshino,  
Y. Sakamoto, and the Joint Special Design Team for Fusion DEMO" ,3rd Technical 
Meeting on Divertor Concepts, Vienna, Austria ,2019.11（Oral） 

5） SONIC シミュレーションによる日本の原型炉ダイバータにおける非接触プラズマ特性と

粒子排気の検討 ,朝倉 伸幸, 星野 一生, 本間 裕貴, 坂本 宜照, 原型炉設計合同特別チ

ーム, 第 36 回プラズマ・核融合学会 年会, 春日井, 2019.12 （Oral） 
6） 原型炉 SOL プラズマにおける熱伝導流束の運動論効果の研究 ,本間 裕貴、矢本 昌平, 

星野 一生, 朝倉 伸幸, 坂本 宜照, 原型炉設計合同特別チーム, 第 36 回プラズマ・核融

合学会 年会, 春日井 , 2019.12（Poster） 
 

学術論文 
7） Kinetic effects of the thermal force on impurity under low collisional condition in 

DEMO scrape-off layer, Y. Homma, K. Hoshino, S. Yamoto, S. Tokunaga, N. Asakura, 
Y. Sakamoto and Joint Special Design Team for Fusion DEMO, Nuclear Fusion, vol. 
60, 046031, 2020.2 

8） Comparison of the Process Systems Code With the SONIC Divertor Code ,J. Morris, 
N. Asakura, Y. Homma, K. Hoshino, and M. Kovari, IEEE Transactions on Plasma 
Science, vol. 48, 1799-1803, 2020.2 

研究成果報告書 
9） Final Report of BA Phase I, DEMO Design Activity (Chapter 4), Japan Home Team, 

EU Home Team, DDA Unit of the IFERC Project Team, 2020.2 
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簡約化 MHD モデルを用いたプラズマ周辺部における乱流輸送シミュレーション研究 
 

矢木 雅敏 
核融合エネルギー部門 六ヶ所核融合研究所  

核融合炉システム研究開発部 プラズマ理論シミュレーショングループ 
 

(1) 利用目的： 

核融合炉においては、核融合反応により生成されたアルファー粒子により、バルクイオンの

加熱を行うとともに熱化した He 灰をプラズマ周辺部へ移送し、ダイバータで廃棄する必要があ

る。さらにプラズマ周辺部より、燃料となる三重水素をプラズマ中心部へ移送する必要があり、

質量数の近いイオンを選択的に拡散させたりピンチさせたり粒子制御が必要とされている。本研

究の目的はプラズマ周辺部にペレット入射やガスパフを行った時に観測される反転密度勾配をも

つ分布に対して、粒子ピンチ効果を考察し、燃料供給手法の開発へ貢献することである。 
 
(2) 利用内容・結果： 

局所的デルタエフジャイロ運動論コード

dFEFI を用いたシミュレーション研究におい

て反転密度勾配分布を与えた時、内向きの粒

子フラックスが発生することを観測してい

る。また、R5F コード（5 場簡約化 MHD モ

デル）を用いて、プラズマ周辺部に密度ソース

を印加し、同様の現象を観測している。図１に

密度分布の時間発展を示す。時間はポロイダ

ルアルフベン時間で規格化しており、衝突緩

和時間に比べ速い時間スケールで密度分布の

変化が起きている。以前の解析でこれは反転

密度勾配が駆動するドリフト波が粒子ピンチ

を生成する可能性を指摘した。局所ジャイロ

運動論コード dFEFI のシミュレーションによれば、ドリフト波は長波長領域に現れるが、短波長

領域にも別の不安定性が観測されている(ITG/TEM の分枝と推定される)。H. Du らの解析に依れ

ば[H. Du et al., Phys. Plasmas 24 122501 (2017).]、無衝突リミットにおいては、反転密度勾配

の場合、ITG や TEM が不安定になる温度勾配の閾値は、標準的な密度勾配の場合に比べ高い。

一方、反転密度勾配が駆動するドリフト波の場合は衝突に起因する磁力線方向の熱伝導が本質で

あり、通過粒子の非断熱応答が重要である。𝐾𝐾 = 1+𝜂𝜂𝑖𝑖
𝜏𝜏

= −1である特別な場合において、電子ドリ

フト波の分散式は strong ballooning limit において 3 次代数方程式 (Ω + 𝜖𝜖𝑛𝑛∗)(Ω − 1)2 −
𝜈𝜈𝑒𝑒∗2Ω(𝜂̂𝜂𝑒𝑒 + Ω)2 = 0で与えられる。ここでΩは電子の反磁性周波数で規格化した周波数、𝜖𝜖

ｎ
∗ =

𝜖𝜖𝑛𝑛(2𝑠𝑠 − 1)/(𝑏𝑏𝑠𝑠𝑠𝑠2)、𝜈𝜈𝑒𝑒∗ = 2𝑘𝑘(𝜈𝜈𝑒𝑒/ω∗𝑒𝑒)(𝑚𝑚𝑒𝑒/𝑚𝑚𝑖𝑖)(𝑞𝑞/𝜖𝜖𝑛𝑛𝑠𝑠)。 
これまでのモデルでは半衝突領域でしか成立しないモデルとなっていた。新古典輸送を考慮
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してプラトー領域からバナナ領域でも成立するモデルに拡張し、その依存性を調べる必要がある。

局所的なジャイロ運動論モデルでは新古典輸送効果は入らないので、大局的ジャイロ運動論モデ

ルを用いたモデルを用いるか、拡張された新古典簡約化 MHD モデルを用いるか、いづれかであ

ろう。パラメータスキャン等、機動性を考えると流体モデルでシミュレーションを行うことが望

ましい。今後、モデルの拡張を含め検討していく必要がある。 
 

(3) 今後の利用予定：  

核燃焼プラズマでは粒子制御が重要である。特に炉心部からの He 灰の廃棄とプラズマ

周辺部からの燃料供給を同時に満足できる輸送チャンネルが存在するかどうか明らかに

する必要がある。そのためには、上記で触れた簡約化 MHD モデルを多粒子化するとと

もに新古典輸送モデルを実装する必要がある。現在、モデルの構築に着手しており、こ

れを実装する作業を次年度の前半をめどに進める予定である。次年度後半は、拡張され

たモデルを用いた計算を進める予定である。 
 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 

1） Particle transport model in plasma peripheral region, M. Yagi, 第 17 回統合コード研

究会, 春日市, 2019.12.5（Oral） 
2） Study on particle pinch for DEMO, M. Yagi ,16th IAEA TM on EPPI , 静岡市, 2019.9.4

（Poster） 
3） Revisit of ion-mixing mode transport model, M. Yagi, K. Miki, N. Miyato, B. Scott, 

14th Japan-Korea workshop ,Kasuga, Japan ,2019.7.27（Oral） 
4） Particle transport with inverted density gradient in peripheral region of tokamak,  

M. Yagi, N. Miyato, T. Takizuka, N. Kasuya, B. Scott, PET-2019, Sandiego, 
USA ,2019.8.19（Poster） 

5） Prospect of plasma theory and simulation research for JA DEMO, M. Yagi , 核融合原

型炉の重要課題 粒子輸送と粒子循環シンポジウム, 土岐市 ,2020.2.28（Oral） 
6） Particle transport model in plasma peripheral region, M. Yagi , プラズマ･核融合学

会 ,春日井市 ,2019.12.1（Poster） 
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Simulation study of transient and long-lived nonmodal solitary structures and their 
use for control and diagnostics of fusion plasmas 

 
ビアワーゲ アンドレアス 

核融合エネルギー部門 六ヶ所核融合研究所 
核融合炉システム研究開発部 プラズマ理論シミュレーショングループ 

 
(1) 利用目的： 

The goal of this project was to find new pathways to control and diagnose magnetically 
confined fusion plasmas. This is to address urgent issues that persist in projects such as JT-
60SA, ITER and DEMO. In particular, this work is meant to contribute to devising methods to 
control edge localized modes (ELM) and internal disruptions ("sawteeth"), and measure the 
magnetic field pitch and plasma density. Moreover, we expect new insights concerning the 
confinement of energetic particles (EP) in high-performance plasmas and their interactions 
with magnetohydrodynamic (MHD) waves. 

The physical objects of interest are three-dimensionally (3D) localized solitary structures 
that may be transient or long-lived. Such nonmodal solitary structures can be produced by 
strong external drive or form as a byproduct of abrupt violent bursts of plasma instabilities. 
The attribute "nonmodal" means that the properties of the objects we study are not determined 
by the global system boundaries (as in the case of usual eigenmodes) but by local plasma 
nonuniformities. 

 
 

(2) 利用内容・結果： 

In FY2019, the ICE X supercomputer was used to continue our investigation of the 
properties and dynamics two types of nonmodal structures in tokamak plasmas: 

 
(i) Vacuum channels induced by a relativistically intense pulses of infrared light from a 

modern high power laser system, such as J-KAREN-P at QST Kansai Photon Science Institute 
(KPSI). The relativistic particle-in-cell (PIC) codes REMP [T. Esirkepov, QST KPSI] and 
EPOCH [CFSA, Univ. Warwick] were used for thus purpose. 

(ii) Chaotic electromagnetic field structures caused by strong interactions between energetic 
ions and magnetohydrodynamic waves (MHD) in a tokamak plasma driven by powerful beams, 
such as JT-60U at JAEA (now QST) Naka Fusion Institute. The PIC-MHD hybrid code MEGA 
[Y. Todo, NIFS]  was used for this purpose. 

 
For both phenomena, we performed sensitivity studies and numerical convergence tests.  
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These simulations confirm earlier preliminary results obtained with lower spatial resolution. 
The main findings may be summarized as follows: 

 
(i) The laser-induced plasma cavities were found to collapse within 10 nanoseconds due 

to thermal mixing of ions as shown in Fig.1. This means that, for realistic tokamak 
conditions (low density and high temperature), the life time of the laser-induced 
perturbations is too short for realizing our idea of laser-assisted MHD instability control. 
This concludes our feasibility study “Laser-Assisted Regulation of Tokamak Fusion Plasmas” 
[QST Director Fund, FY2017-2019] with a negative result. For details, please refer to our 
project report submitted to QST Innovation Center [H31・R01戦略的理事長ファンド報告会、

創成的研究１９]. 

 

Fig.1: Evolution of the ion density around an imposed circular vacuum channel (t=0) in a 
tokamak plasma. In contrast 
to the unmagne-tized case 
(red box), the 2 T magnetic 
field prevents the channel 
from collapsing on the time 
scale of electron motion (~0.1 
ns). However, it is found that 
the channel is still eroded 
within 10 ns due to thermal 
gyromotion of the 3 keV 
deuterons. The main reason is 
the low density that is 
achievable in tokamaks (≤ 
1014 cm-3). The low density 

means that the electromagnetic fields induced around the channel boundary are too weak to 
compete with the inertial force of multi-keV ions. 

 
(ii) Simulations of Abrupt Large-amplitude Events (ALE) as seen in JT-60U plasmas 

were performed using the MEGA code. We have increased the spatial resolution by up to a 
factor 4 in each dimension and reduced the viisco-resistive dissipation by factors 0.5 and 0.3. 
It is found that these computationally expensive high-resolution simulations still reproduce 
the formation of magnetic islands after a brief phase of electromagnetic chaos that is present 
during an ALE. This confirms novel but tentative results mentioned at the end of our recent 
paper on this topic [A. Bierwage et al., Nature Communications 9 (2018) 3282, Fig.7]. This 
means that, at least within the realm of the visco-resistive MHD plasma model, the 



45 
 

unexpected formation of magnetic islands appears to be a robust phenomenon. In addition, 
we performed long-time simulations (~ 200 ms) of multiple ALE events with and without 
fast ion magnetization current. We found that this affects the nonlinear instability 
thresholds, but the overall cyclic recurrence of ALEs is robust. This result will be useful for 
the study of the ALE trigger mechanism, because it allowed us to expand our database of 
possible ALE patterns. 

 

 

(3) 今後の利用予定：  

The successful convergence tests performed in FY2019 using the HPC systems JFRS-1 
(QST), ICE X (JAEA) and K (RIKEN) justify the publication of the our results, and several 
papers are currently being prepared for submission to peer-reviewed scientific journals. 
Besides the dissemination of existing results, our research plan is as follows: 

(i) Although the control of MHD activity with high power lasers was found to be 
infeasible, there still remains the possibility that the laser-induced perturbation can be 
employed for the development of novel diagnostics (such as magnetic field measurements in 
the plasma core). The possibility of this and other applications will be examined in the 
future. 
(ii) We will continue our investigation of the ALE trigger mechanism and magnetic 
reconnection physics using the expanded database of ALE patterns that we have 
accumulated until FY2019. The possible role of Alfven waves in magnetic reconnection as 
demonstrated in our simulations may have a large impact on our understanding of magnetic 
confinement and plasma dynamics, both in the laboratory and in space plasmas. 

 

 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 
1） Effect of relativistically intense laser pulse in a tokamak plasma: Results of scaled 

simulations and experiments in cold gas limit , A. Bierwage, 5th UNIST-Kyoto 
Workshop on  “Physics validation and control of turbulent transport and MHD in 
fusion plasmas”, Gyeongju, South Korea, 2019.4（Oral） 

2） Effect of relativistically intense laser pulses on magnetically confined plasmas, A. 
Bierwage, 46th EPS Conference on Plasma Physics, Milan, Italy, 2019.7（Poster） 

3） 9 Years of Research on Energetic Ion Physics in NEXT Project, A. Bierwage, 25th 
NEXT Meeting, Uji, Kyoto, Japan, 2019.8（Oral） 

4） Magnetic reconnection during fast ion driven Alfvenic activity, A. Bierwage, 16th 
IAEA Technical Meeting on Energetic Particls in Magnetic Confinement Systems, 
Shizuoka, Japan, 2019.9（Oral） 
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5） Exploratory research on control and diagnostics of MHD activity in tokamaks using 

high-power lasers , A. Bierwage, NIFS MHD Workshop, Toki, Gifu, Japan, 2019.12
（Oral） 

研究開発報告書 
6） Laser-Assisted Regulation of Tokamak Fusion Plasmas, ビアワーゲ アンドレアス, 

H31・R01 戦略的理事長ファンド報告会、創成的研究１９ (administered by QST 
Innovation Center), 2020.3 
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高エネルギー粒子・MHD 連結モデルによる電磁流体現象とディスラプションの研究 
 

松山 顕之 
核融合エネルギー部門 六ヶ所核融合研究所 

核融合炉システム研究開発部・ プラズマ理論シミュレーショングループ 
 

(1) 利用目的： 

磁場閉じ込め核融合炉が発電炉として経済的に成立するためには高いベータ値（炉心プラズ

マの圧力とコイルが作る磁気圧の比）のプラズマを安定に維持する制御技術の開発が必要である。

ベータ値の限界は主に炉心プラズマの圧力と電流に起因する電磁流体不安定性に制限されており、

ベータ限界付近の炉心プラズマの特性を把握する目的で MHD 安定性理論及びそれに基づく数値

計算コードが開発されてきた。これに加えて、近年では電磁流体不安定性が発生した後のプラズ

マ挙動（ディスラプション）の解析の重要性が増している。ディスラプションが発生すると外部

からの制御が及ばないプラズマからの熱の吐き出しや電流の急速遮断が起こり、炉内機器の損傷

が起こる可能性がある。特に ITER 規模ではディスラプションによる装置の故障はミッション達

成とコスト低減の両面の観点から、できる限りリスクを低減しておく必要がある。 
以上の背景を踏まえ、本研究課題ではディスラプション発生の原因となる電磁流体不安定性

の特性解明とディスラプション発生後のプラズマ挙動を解析するためのシミュレーション研究を

実施している。研究の主眼は、核融合プラズマ中に存在する高エネルギー粒子（電子、イオン）

とバルクプラズマとの相互作用を考慮することで従来のモデリング、シミュレーションを高度化

し、電磁流体現象及びディスラプションの制御手法の研究開発に貢献することにある。 
 

(2) 利用内容・結果： 

① 線形電磁流体安定性解析コードに関する利用内容及び研究成果 
本研究において開発を進めている高エネルギー粒子効果を含めた線形安定性解析モデルでは、

バルクプラズマの電磁流体安定性を解析する MINERVA コードと高エネルギー粒子軌道のモン

テカルロ計算を行う DKPRES コードを組み合わせ、高エネルギー粒子が作る圧力擾乱の効果を

反映した電磁流体安定性計算を行う。これまでに国際トカマク物理活動(ITPA)におけるトロイダ

ルアルフヴェン固有モードのベンチマークデータとの比較を実施し、本研究で開発したフレーム

ワークが従来の研究に照らして妥当な物理結果を与えることを確認している。 
今年度は炉心プラズマを取り囲む真空容器壁の有限電気抵抗の効果に着目したコード開発を

実施した。JT-60U 装置では高エネルギー粒子と電磁流体モードの結合によって発生する低周波

不安定性が観測されている。この不安定性の特徴はプラズマを取り囲む導体壁への磁場のしみ込

み時間の時定数で成長することで、このことから高エネルギー粒子駆動壁モード(Energetic 
Particle-driven Wall Mode; EWM)と呼ばれている。EWM を取り扱うためには有限の電気抵抗を

持つ導体壁の取り扱いが必要である。有限電気抵抗が重要となる別の現象の例は、垂直位置移動

現象(Vertical displacement event; VDE)で、ITER のような縦長の円形断面を持つプラズマは軸
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対称壁モードに対して不安定になることで上下どちらか

の方向に急速に移動し、第一壁に向かってプラズマがド

リフトする現象が観測される。VDE はディスラプション

発生後に観測されることもあるし、ディスラプションそ

のものの原因となるため原因の理解と対策が必要である。

本研究では EWM や VDE の解析に向け、MINERVA コ

ードで導体壁の効果を扱うために開発された RWMaC
コード[J. Shiraishi, et al., Nucl. Fusion 54, 083008 
(2014)]を導入し、ITER や原型炉の炉心プラズマの安定

性解析を行うための解析ツールの整備と動作確認を行っ

た。令和元年度は図 1 に示すような ITER・原型炉の真

空容器壁形状を読み込んだプラズマ安定性解析を行うた

めのコード間インタフェースの整備を行い、ICE X にお

いて軸対称(n=0)及び非軸対称(n=1)の壁モードの線形成

長率のベンチマーク計算を行い、物理的に妥当な結果を与えることを確認した。今回の RWMaC
導入及びコード間インタフェース開発の成果を踏まえ、ITER 及び原型炉における VDE 中のプラ

ズマ上下位置安定性の物理解析を実施中である。 
 
② 簡約化 MHD シミュレーションコード EXTREMe に関する利用内容及び研究成果 
EXTREMe コードは簡約化 MHD

モデルに基づいた流体シミュレーショ

ンコードであり、プラズマ中に混在する

不純物による放射冷却が引き起こすデ

ィスラプションとそれに引き続いて起

こる高エネルギー電子の発生や輸送を

取 り 扱 え る 点 が 特 徴 で あ る [A. 
Matsuyama, et al., Nucl. Fusion 57, 
066038 (2017)]。令和元年度は ITER の

ディスラプション緩和のベースライン

であるネオンと重水素の混合ペレット

を想定し、入射するネオンと重水素の割

合を変化させた場合のディスラプショ

ン挙動に関するデータ取得に利用した。 
上記と並行し、EXTREMe コードの

モデル拡張を行っている。従来のバージ

ョンの EXTREMe はジオメトリを簡略

化した円柱プラズマに対しての解析し

か行えず、実際のトカマク実験で用いら

 
図 1．RWMaC コードに実装さ

れた ITER の真空容器形状 

 
図 2．トロイダル版 EXTREMe コードによる 
テアリング不安定性のシミュレーション結果 
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れる非円形断面の磁場配位の取り扱

いが課題であった。そこで一般曲線座

標系に基づくメトリックを計算する

モジュールを定式化して実装すると

ともにトロイダル曲率を考慮した

MHD 初期平衡を記述するため、欧州

の JOREK コードと同様の緩和法に

よるシミュレーションの初期化手法

を実装した。図 2 は新たに開発したト

ロイダル版 EXTREMe コードによる

抵抗性キンクモードの非線形シミュ

レーション結果で得られた磁気エネ

ルギーの時間発展を示している。トロ

イダル結合のない従来版[図 2(a)]と比

較し、トロイダル版 EXTREMe[図 2(b)]では不安定性が成長するとモード間結合により多数の高

調波を有する磁場スペクトルが形成される。また、新たに開発したトロイダル版 EXTREMe コー

ドのシミュレーション結果の解析のため、非円形断面の計算格子を考慮した可視化インタフェー

スの開発を行った。図 3 に Paraview を用いた ITER のディスラプションの電流分布の時間スラ

イスの可視化例を示す。今回のトロイダル版 EXTREMe の開発により、これまで課題であった非

円形断面ジオメトリでの計算の見通しが得られたので、次段階として ITER を対象とした結果の

妥当性を検討するためのベンチマーク計算を実施していく。 

 

(3) 今後の利用予定：  

令和元年度は線形安定性解析に関しては RWMaC コードを導入し、ITER 及び原型炉の安定

性解析及びディスラプション研究に応用するためのコード整備を実施したのでこの成果を踏まえ

て VDE に関する物理研究を進めるとともに並行して高エネルギー粒子駆動壁モード解析への応

用を進める。 
簡約化 MHD シミュレーションに関してはトロイダル版 EXTREMe を開発し、テアリング

不安定性の計算が妥当に動作することを確認した。可視化等の解析環境整備も並行して実施した

ので今後、非円形断面ジオメトリで不純物放射を考慮した ITER シミュレーションを行い、結果

の妥当性を慎重に検討するとともに、プロダクションランを実施し、これまでのディスラプショ

ン緩和シミュレーションのデータベースを拡充する。更に EXTREMe コードと DKPRES コー

ドの連成計算の整備にも着手し、磁場に捕捉された粒子のふるまいを取り込むなど、新しいモデ

リング・シミュレーション手法を開拓する。 
 
 
 
 

 
図 3．トロイダル版 EXTREMe シミュレーション

の可視化例 
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(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学術論文 
1）トカマクディスラプションにおける逃走電子回避に向けた理論モデリング研究の現状,  

松山 顕之, プラズマ・核融合学会誌, vol. 95, no. 12, 589-595 , 2020.3 
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周辺輸送障壁形成/ペデスタル崩壊モデルの確度向上のためのシミュレーション研究 
 

瀬戸 春樹 
核融合エネルギー部門 六ヶ所核融合研究所 

・核融合炉システム研究開発部 プラズマ理論シミュレーショングループ 
 

(1) 利用目的： 

プラズマ境界近傍に周辺輸送障壁(Edge Transport Barrier)が形成され、炉心の閉じ込め性能

が改善する H モード放電は ITER や原型炉の標準運転モードである。しかしながら、ETB 形成

の理論研究としては径電場やプラズマ回転のシアがプラズマ乱流を抑制して輸送障壁が形成され

るモデル等が提案されているが、実験を定量的に説明できるモデルの確立には至っていない。ETB
形成後の閉じ込め性能を決定する圧力ペデスタルの幅と高さを与えるモデルとしては EPED モ

デルが広く用いられており実験を精度良く再現しているが、第一原理計算による検証は行われて

いない。また、ETB 形成後の周辺局在化モード（ELM）によるペデスタルの崩壊過程の理解はプ

ラズマ対向材の許容熱負荷の観点から ITER・原型炉に向けた炉心プラズマ研究の重要な課題の

一つである。 
本課題では、トカマクプラズマ中の MHD と乱流を記述する簡約化磁気流体力学方程式に径

電場シアを駆動する流れのある径方向の釣り合いを導入した ETB 形成モデルを用いた大規模シ

ミュレーションにより、ETB 形成を精度よく再現可能な乱流輸送モデルを開発するための物理的

指針を得ること、周辺局在化モード(ELM)モデルによる大規模シミュレーションから圧力ペデス

タルの幅と高さの上限を決定する物理要素を解明すること、ペデスタル崩壊時における粒子熱放

出過程の物理機構を解明すること目的としている。 
 

(2) 利用内容・結果： 

ペデスタル崩壊時における粒子熱放出過程の物理機構を解明すること目的として、平成 30 年

度に中・短波長の圧力勾配駆動型不安定性から駆動される ELM の非線形シミュレーションを行

い、ペデスタル崩壊後にプラズマ乱流と巨視的流れの相互作用により乱流レベルが増大して非局

所輸送が促進することにより放出エネルギー量が増大するというペデスタル崩壊時の熱放出の新

しい物理機構を解明した[H. Seto et al., Phys. Plasmas 2019]。しかしながら、この計算では平衡

径電場（初期状態におけるイオン種の力の釣り合い）の影響を考慮していなかった。令和元年度

は円形断面平衡に対して平衡径電場の有無を入力パラメータとしてペデスタル崩壊過程の数値実

験を行い、平衡径電場が ELM の熱放出過程に与える影響を検証した。 
図１は線形安定性に対する平衡径電場の影響をまとめたものである。図１(a)と(b)より、平衡径

電場を導入した場合は径電場シア（空間構造の変化）による安定化により、全てのトロイダルモ

ード数においてプラズマ不安定性の線形成長率が減少していることが分かる。また、径電場シア

の安定化は高トロイダルモード数においてより強く作用していることがわかる。 
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一方で、放出エネルギー量に対する影響に関しては、図 2(a)に示すように平衡径電場を導入す

ると、平衡径電場シアによる周辺 MHD 不安定性の安定化効果が働き、ペデスタル崩壊が発生す

る時刻（放出エネルギー量の増大が始まる時刻、図 2(a)の t<2 の領域を参照）は遅くなるが、ペ

デスタル崩壊に伴い放出されるエネルギー量は増大する結果が得られた。一方で、ペデスタル崩

壊後（t>4、図 2(a)の影付き領域、時刻はポロイダルアルベン時間で規格化）においては、乱流と

電磁場との相互作用を介して形成される径電場と平衡径電場の一部が相殺することにより乱流を

抑制する効果を持つ径電場のシアが弱まるため（図 2(b))、平衡径電場を考慮した場合は乱流が径

方向により広い領域に強く存在できる（図 2(c)及び図 2(d))。その結果、平衡径電場を考慮した方

が、乱流に駆動される熱輸送が増大するため、放出エネルギー量が増大するという描像が得られ

た。 
今後は、プラズマ回転の効果を導入する等の平衡径電場モデルの高度化、支配方程式の簡約化

Braginskii モデルへの拡張、実験解析に向けた磁気平衡のダイバータ配位化を行い、BOUT++コ
ードによる ELM シミュレーションの確度の向上を行う予定である。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

図２(a)：放出エネルギー量

の時間発展、(b)：平衡径電場

の分布とペデスタル崩壊後

（4<t<10）の径電場の平均

分布（実線）と分布の存在領

域（影付領域）、 (c)：平衡

径電場を無視した系におけ

るペデスタル崩壊後の乱流

構造、及び、(d)：平衡径電場

を考慮した系におけるペデ

スタル崩壊後の乱流構造。 

図 1(a): 線形成長率のトロイダルモード数依存性、(b): 回転周波数のトロイダルモード数依存

性。ここで、赤は平衡径電場を考慮しない場合、青は平衡径電場を考慮した場合の結果を表す。 
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(3) 今後の利用予定：  

BOUT++コードの現行バージョンでは C++11 機能拡張が用いられているが、ICE X 計算機

では導入されている GNU コンパイラのバージョンが古いため、GNU コンパイラの C++11 機能

拡張を利用する Intel コンパイラにおいて C++11 機能拡張が利用できない。そのため、コード

開発とプロダクションランの実行は C++11 機能拡張が利用可能な量子科学技術研究開発機構が

運用を行っている JFRS-1 計算機を用いており、ICE X 計算機の利用は旧版の BOUT++コード

とのベンチマーク等の限定的なものである。令和 2 年末から供用が開始される QST-JAEA 大型

計算機 の利用に関しては、C++11 機能拡張が利用できる場合は CPU 計算資源を利用してプロ

ダクションランを実施する予定である。 
 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

   学会発表 
1） Numerical improvement in BOUT++ framework for multiple-mode ELM crash 

simulation including off-resonant mode and its application, 瀬戸 春樹, X.Q. Xu,  
B.D. Dudson, 矢木 雅敏, 5th UNIST - Kyoto U. Workshop on “Physics validation and 
control of turbulent transport and MHD in fusion plasmas”, Busan,Korea , 2019.4 
（Oral） 

2） Simulation study on ELMs by BOUT++ framework including toroidal-axisymmetric 
flow and magnetic field driven by short wave-length instability, 瀬戸 春樹, X.Q. Xu, 
B.D. Dudson, 矢木 雅敏, 17th International Workshop on Plasma Edge Theory in 
Fusion Devices, San Diego, USA , 2019.8（Oral） 

3） Simulation Study on Impact of Pedestal Height on Energy Loss Process with Resistive 
Ballooning Turbulence during Pedestal Collapse, 瀬戸 春樹, X.Q. Xu, B.D. Dudson,  
矢木 雅敏, 16th IAEA Technical Meeting on Energetic Particles in Magnetic 
Confinement Systems - Theory of Plasma Instabilities (EPPI 2019) ,Shizuoka, Japan, 
2019.9（Poster） 

4） "圧力勾配駆動型周辺局在化モードの非線形シミュレーション研究の進展" ,瀬戸 春樹,  
X.Q. Xu, B.D. Dudson, 矢木 雅敏, プラズマ・核融合学会 第 36 回年会, 春日井市岐阜, 
2019.12 （Oral） 
学術論文 

5） Interplay between fluctuation driven toroidal axisymmetric flows and resistive 
ballooning mode turbulence INTERPLAY BETWEEN FLUCTUATION DRIVEN 
TOROIDAL AXISYMMETRIC FLOWS AND RESISTIVE BALLOONING MODE 
TURBULENCE, H. Seto, X.Q. Xu, B.D. Dudson, M. Yagi, Physics of Plasmas, vol.26, 
062507, 2019.5 
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大型生体高分子の構造、ダイナミクス解析のためのシミュレーション技術の開発と

その実行 
 

河野 秀俊、Kumar Amarjeet、櫻庭 俊 
量子生命科学領域 

生体分子シミュレーショングループ 
 

(1) 利用目的： 

DNA の転写、複製、修復、組み換えは、生命活動の根幹をなす現象である。ヒトを含め、真

核生物の DNA は、全長数メートルに及ぶ DNA が直径約数ミクロンの核の中にコンパクトに収

納されている。その収納された構造の基本単位構造がヌクレオソームである。このヌクレオソー

ム構造は、転写、複製、修復、組み換えなどの過程で、破壊と再構成によりその位置や分子組成

を変えているが、その仕組みやそれがこれらでどのような影響をもたらすかはよくわかっていな

い。本シミュレーションでは、各過程で特異的に現れるヌクレオソーム及びその化学修飾の違い

が、構造の安定性や運動にどのような違いを生み出しているのか明らかにする。 
本年度は、動原体中心に特異的に形成されるヌクレオソームの安定性や転写補助調節因子

MORF タンパク質のヌクレオソーム認識機構を解析した。 
 

(2) 利用内容・結果： 

動原体中心に特異的に形成されるヌクレオソームの安定性解析 
真核生物のゲノム DNA は、細胞核内にヌクレオソー

ムとして収納されている。ヌクレオソームは、基本的に 4
つのヒストンタンパク質、H3, H4, H2A, H2B がそれぞ

れ 2 つずつ入った 8 量体に約 150 塩基対の DNA が巻き

付いた構造体である。しかし、動原体中心に特異的に形

成されるヌクレオソームは、H3 がその変異体である

CENP-A に置き換わっている。CENP-A に置き換わるこ

とで、ヌクレオソームの状態はどのように変わるのであ

ろうか？それを調べるため、CENP-A から DNA が解離

する過程の自由エネルギー解析を行い（図 1）、過去に行

った H3 を含むヌクレオソームの自由エネルギーとの比

較を行った。 
 DNA の末端間の距離に対する自由エネルギーを図 2
に示す。図から、10 ns 以上の計算で自由エネルギーの

値が収束しているのが分かる。そこで、15 ns で計算を

終了し、自由エネルギー解析を行った。DNA が巻き付

いた状態の DNA 末端間距離は約 60Å である。H3 ヌク

レオソームの場合、この DNA が巻き付いた状態でエネ

図 1．DNA の解離過程。DNA の

末端間距離（矢印）を反応座標に

した。 

図 2．DNA 解離に対する自由エネ

ルギー。異なる色は、自由エネルギ

ーの値の収束の様子を表す。 
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ルギーは最小値を取った(Kono H, Sakuraba S, Ishida H: PLoS Comp. Biol. 2018, 14: 
e1006024.) 。一方、CENP-A ヌクレオソームの場合、はっきりとした最小値を持たず、100 か

ら 120 Å 付近で低い値を示した。このことは、CENP-A ヌクレオソームでは両端の DNA がヒ

ストンから解離したさまざまな状態を同じくらいの頻度でとっていることを示す。動原体を形成

するには、他の多くのタンパク質の集積が必要であり、CENP-A ヌクレオソームに見られる

DNA が開いた状態は、これらのタンパク質が集積する場であると考えられる。そのような場を

提供するために、動原体中心には、H3 ヒストンが CENP-A に置き換わったヌクレオソームが特

異的に形成されると推察される。 
 
MORFタンパク質のヌクレオソーム認識機構 

MORF タンパク質は、ヌクレオソームを構成しているヒストン H3 の N 末端の一定構造を取

らないテールと呼ばれる領域に結合する。この結合は、テールにあるリジン残基（K）がアシル

化されることで安定化されることがわかっていたが、そのメカニズムについてはわかっていなか

った。そこで、リジンのアシル化有りと無しの状態でシミュレーションを実行した。計算を実行

するため、まず、アシル化状態の力場を量子化学計算により決定した。その後、アシル化有りと

無しの条件で古典分子動力学計算を実施した。その結果、アシル化があると、近傍にある I（イ

ソロイシン残基）と S（セリン残基）の間で水素結合の架け替えを行いながら結合を安定化して

いることが分かった（図 3）。アシル化がないと、そのような架け替えは起こらず容易に結合が

外れることが分かった（図４）。  

図３. 白が MORF のタンパク質の一部。アイボリーがヒストンタンパク質の一部（左）。 
アシル化を安定にしている I267 と S217 との水素結合 (右)。 

図４. MORF の全体構造と計算したシステム（左）。S217 の酸素原子とアシル化される K14 の 
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窒素原子との距離（右）。16 本の独立した 150 ns の MD の結果から距離分布を計算した。  

 
(3) 今後の利用予定：  

ヌクレオソームは、さまざまな化学修飾を受け、それに応じて相互作用するタンパク質を変

える。今後は、それぞれの化学修飾を認識するタンパク質との相互作用メカニズム、ヌクレオソ

ームが連結したヌクレオソーム多量体の構造とダイナミクス、さらに、タンパク質の結合による

ヌクレオソーム多量体の構造変化やダイナミクスの変化を調べることで、遺伝子発現と核内

DNA 収納状態の関係を明らかにしていきたい。 
 

(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学会発表 
1） Integrated approach of experimental data and computer modeling and simulation for 

understanding chromatin structure and dynamics. , Kono, H. Matsumoto, A. Sakuraba, 
S. Ishida, H. ,第 57 回日本生物物理学会年会, 宮崎, 2019.9（Oral） 

2） ヌクレオソームの崩壊と転写, 河野 秀俊, Luo, D. , 石田 恒, 第 19 回日本蛋白質科学会

年会・第 71 回日本細胞生物学会大会 合同年次大会, 神戸, 2019.6（Oral） 
3） 状態の異なる電子顕微鏡像からの ダイナミクス推定と MD データ解析による重要残基の

推定, 河野 秀俊, 近畿化学協会コンピュータ化学部会（第 106 回例会）, 大阪,  2019.1 
（Oral） 

4） モデリングとシミュレーションによる生体高分子の構造機能解析, 河野 秀俊, CBI 学会

2019 年大会, 東京, 2019.1（Oral） 
学術論文 
5） Structural Studies of Overlapping Dinucleosomes in Solution, Matsumoto, A.; Sugiyama, 

M.; Zhenhai, L.; Martel, A.; Porcar, L.; Inoue, R.; Kato, D.; Osakabe, A.; Kurumizaka, H.; 
Kono, H., Biophysical J., 118 (4), 1-11, 2020 

6） Role of the photosystem II as an environment on the oxidation free energy of the Mn 
cluster from S1 to S2, Takahashi, H.; Suzuoka, D.; Sakuraba, S.; Morita, A., J. Phys. 
Chem. B. , 123, 7081-7091, 2019 

7） Balance between DNA-binding affinity and specificity enables selective recognition 
of longer target sequences in vivo, Sunami, T.; Kono, H., Protein Science, 28 (9), 
1630-1639, 2019 

8）  Free Energy Profile for Unwrapping Outer Superhelical Turn of CENP-A Nucleosome., 
Kono, H.; Sakuraba, S.; Ishida, H.,, Biophysics and Physicobiology, 16, 337-343, 2019 

9） Histone H3K23-specific acetylation by MORF is coupled to H3K14 acylation, Klein, 
B. J.; Jang, S. M.; Lachance, C.; Mi, W.; Sakuraba, S.; Krajewski, K.; Lyu, J.; Wang, 
W. W.; Sidoli, S.; Yan, K.; Liu, J.; Zhang, Y.; Roques, C.; Fournier, E.; Wang, X.; 
Warfield, B. M.; Yang, X.-J.; Garcia, B. A.; Liu, W. R.; Li, W.; Strahl, B. D.; Kono, H.; 
Shi, X.; Côté, J.; Kutateladze, T. G., Nature Communication, 10, 4724, 2019 
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放射線影響に対処する大型生体高分子の機能発現メカニズム解析 
石田 恒、松本 淳 
 量子生命科学領域 

生体分子シミュレーショングループ 
 

(1) 利用目的： 

生体中では、紫外線などの放射線により DNA は常に損傷を受けている。損傷 DNA の誤っ

た遺伝情報から生じる異常タンパク質は癌化を引き起こす可能性があるため、正常な生体機能を

維持するための生体反応が必要不可欠である。本研究課題では、昨年度までに進めた生体機能発

現を解析する方法論を更に拡張、高速化して、DNA の複製、修復、転写に中心的な働きをするヌ

クレオソームを対象（図１）に、ヌクレオソームに巻き付いた DNA にねじれ力を作用させたと

きのヌクレオソームの応答を報告する。細胞核内の DNA は、絶えず引っ張りやねじれといっ

た力学的なストレスを受けている。例えば、RNA ポリメラーゼが DNA を mRNA に転写する

際、ポリメラーゼの進行する先には正のトルク（ねじれストレス）が、進行した後ろ側は負の

トルク（ねじれストレス）がかかると言われている。このような正負のねじれストレスが、ヌ

クレオソーム構造の安定性にどのような影響を与えるかを解析する。以上、放射線影響に対処

する大型生体高分子の機能発現シミュレーションの実行結果から、これらの機能発現メカニズム

を明らかにする。 

 
(2) 利用内容・結果： 

本計算の系は、ヌクレオソーム（水、イオンを

含めて約 46 万原子系）の系（図１参照）。DNA
解離については、DNA 解離を促進するためにヒ

ストンテールを欠損させた系で実行した。 
計算手法は、ヌクレオソーム DNA の両端の

距離を反応座標に設定した ABMD 自由エネル

ギー計算法を用いた。なお、ABMD 自由エネル

ギー計算法はメタダイナミクス法の一種で、シ

ミュレーション中の反応座標値にガウス型の局

所的エネルギーを累積して生成されるバイアスポ

テンシャルを通常の原子間相互作用ポテンシャル

に追加して実行することで、広い範囲のサンプリン

グを実現する分子動力学シミュレーション法であ

る。 
初めに、ヌクレオソーム DNA の両端を広げる

ためのシミュレーションを実施した。９０構造の

ヌクレオソーム系を陽溶媒条件下で用意し、長時間にわたるサンプリングを行うことにより、ヌク

レオソーム DNA の解離状態を広く、一様に生成することができた。これにより、ヌクレオソーム

図１：ヌクレオソームの系。 
DNA（オレンジのらせん構造）、ヒスト

ンタンパク質 H3（緑）H2A（黄）、H2B(赤)
を示す。水、イオンは表示していない。
DNA 解離を促進するために一部（ヒスト
ンテール）を欠損させた。系のサイズは、
（125Å×250Å×155Å）で、ヌクレオソー
ムのまわりには、水分子とイオンを配置
した。（表示の都合上、水分子とイオンは
表示されていない。） 
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DNA が解離していない X 線構造を初期構造としては実現できなかったヌクレオソーム DNA 解離

のシミュレーションに成功した。 
次に、DNA 末端に作用するねじれストレスの効果を調べるために、正と負のねじれストレス、

ねじれストレスなしの３つの条件下のシミュレーションを実行し、ねじれストレスの効果を調べ

た。結果、ねじれストレスがない場合には、２つの DNA 末端の一方が１つのヒストン H3 から解

離した後、もう一方の DNA 末端ももう一方のヒストン H3 から解離することがわかった。そして、

両方の DNA 末端がヒストン H3 から解離すると、また一方の DNA 末端側が１つのヒストン

H2A/H2B から解離し、次にもう一方の末端側がもう１つのヒストン H2A/H2B から解離すること

がわかった。次に、正のねじれストレスを DNA 末端に作用させると、１つの DNA 末端がヒスト

ン H3 から解離した後、そのまま同じ末端側の

（H2AB/H2B からの）DNA 解離が進行する傾

向が顕著に観測された（図２参照）。その反対に、

負のねじれストレスを作用させると、ヒストン

H2A/H2B からの DNA 解離が起こりにくくな

ることがわかった。解離した DNA の物理的特

性を理解するために、解離した DNA の局所的

な曲がりの角度を計算したところ、解離 DNA
の曲がりの角度は、正と負のねじれストレス

作用下で、それぞれ増大、減少することがわか

った。このことは DNA の物理特性（曲がりや

すさ）と DNA 解離が関係していることを示し

ている。以上、ねじれストレスによって、DNA

解離状態が大きく変わることが分かった。特

に、正のねじれストレス存在下、つまり、ポリメラーゼの DNA 上移動に伴って生じる力によっ

て、DNA は解離しやすくなっている様子がシミュレーション結果から示唆された。これらの結

果は、DNA にかかる力によっても、遺伝子の発現が制御される可能性を示唆している。 

さらに、今後、高度な自由エネルギー解析を実行するために、多次元 ABMD 法の開発を実施し

た。これまでの ABMD 法では１次元の反応座標しか用いることができなかったが、多次元反応

座標の始点と終点におけるバイアス力の連続性を保つように B-Spline 補完を導入することで、多

次元反応座標も取り扱えるようにした。今後、２次元反応座標上の構造サンプリング効率を解析す

る。 
 

(3) 今後の利用予定： 

今後は、ヌクレオソームに作用する外力条件下（ヌクレオソーム結合タンパク質などによ

る外力などが作用している条件下）におけるヒストン解離過程などを調べることで、放射線

影響に対処する生体分子の機能発現メカニズムを明らかにしていく。 
 

 

図２：ヌクレオソームの DNA が解離した様子。 
解離した DNA を赤で、その他は青で示す。

正のねじれストレスをDNAに作用させるとと、
解離した DNA（赤）が固く直線状になり、DNA
解離が促進される。 
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(4) 成果リスト(学会、プレス発表、論文等)： 

学術論文 

1） Free Energy Profile for Unwrapping Outer Superhelical Turn of CENP-A Nucleosom ,
河野 秀俊, 桜庭 俊, 石田 恒 , Biophysics and Physicobiology ,vol.16,337-343 ,2019.12 

2） Structural Studies of Overlapping Dinucleosomes in Solution ,松本 淳, 河野 秀俊 , 
Biophysical journal ,2020.1 
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重粒子線による DNA 損傷の物理過程シミュレーション研究 
 

 
森林 健悟 

量子生命科学領域 
DNA 損傷化学研究グループ 

 
(1) 利用目的： 

重粒子線によるがん治療は高い治療効果を持つことが知られており、その理由の一つはクラス

ターDNA 損傷を作るからと考えられている。しかしながら、クラスターDNA 損傷の生成機構は

分かっていない。この機構が分かれば、より高い治療効果をもつがん治療の実施につながるので

はないかと考え、シミュレーションで炭素線でのクラスターDNA 損傷の生成機構を調べることを

目指す。 
クラスターDNA 損傷の研究をするには、DNA 損傷の空間分布を調べる必要がある。重粒子線

による衝突電離で発生する二次電子（重粒子線衝突電離で生じる自由電子）は重粒子線から標的

に付与したエネルギーの大部分を広い範囲に運ぶ。この運ばれたエネルギーによって DNA 損傷

が生じると考えられている。そこで、DNA 損傷の研究には二次電子の運動が重要であると考え、

現在のコンピュータを有効に活用して、二次電子の運動シミュレーションモデルの開発を行うこ

とにした。 
重粒子線衝突電離により二次電子だけでなく、標的中の分子イオンを生成するが、この分子イ

オンが局所的に高密度に生成するので、これらの分子イオンが作る合成電場 ( ) が二次電子の

運動に影響するのではないかと考え、この電場の影響を考慮した二次電子の運動のシミュレーシ

ョンモデルの開発を行った。この電場が二次電子の運動に影響を与えることは、100 年ほど前に、

理論モデルの中に取り入れられていた。この理論で与えられた問題は現在でも未解決のままであ

るにもかかわらず、我々の新規モデルが考案されるまでシミュレーションモデルでは、この影響

は無視されてきた。さらに、この影響の大きいことを示唆した観測が行われていたが、我々のシ

ミュレーションは、この観測値の傾向を再現することに成功し、シミューションモデルの妥当性

を確認できた（従来のモデルではこの観測値を説明できないことも明らかにした）。すなわち、こ

のシミュレーションにより、二次電子の運動や DNA 損傷の空間分布に対して従来のモデルより

も現実に近い状況を再現することが期待でき、それによりクラスターDNA 損傷の生成機構の理解

も深まることが期待できる。 
このモデルを用いた二次電子の運動のシミュレーションから DNA 損傷の空間分布を見積もる

のに不可欠である動径線量分布（重粒子線の軌道からの垂直方向を関数とした線量）のシミュレ

ーションモデルの構築も行っている。動径線量分布は重粒子線がん治療の治療計画に用いられて

いるなど生命医科学の研究で有用である。 
さらに、動径線量分布から局所領域での温度上昇量を計算できることがわかった。この温度上

昇は熱膨張を引き起こすことが予測できるが、実際に熱膨張は膨張で生じる圧力波として間接的

ではあるが、観測されている。熱膨張により DNA の周囲の水の構造が不安定化することが予測
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できる。この不安定な状態は水和水（DNA に結合している水分子）の D N A への結合を弱め、

それが DNA 損傷に直結する可能性があると考えて、熱膨張のシミュレーションモデル構築を行

うことにした。最初の試みとして、上で述べたシミュレーションから得られた動径線量分布から

温度上昇量を計算し、それから熱膨張が起こる範囲を見積もった。 
 

(2) 利用内容・結果： 

動径線量シミュレーションからエネルギー付与の空間分布を求め、それを用いて、照射直後

の局所領域ごとの温度上昇(Tb)を見積もる。1 kg 中の水に水分子は、およそ 3.3 × 1025個、存在

する。それゆえに、局所線量が 1 Gy (= 1 J/kg)のとき、１つの水分子に付与するエネルギー(Epm)
は 、およそ、1/ (3.3 × 1025) ~ 3 × 10-26 J である。Tb = 2/3 Epmと書けるので、J（ジュール）か

ら K（ケルビン) に単位変換すると、1 Gy (= 1 J/kg)のとき、Tb ~0.002 K となる。水の自己拡

散係数はおよそ 10-5(cm2/s)なので、r = 0 付近で起こったエネルギー付与が r ~ 1 nm までおよ

そ 1 ns（ナノ秒）で拡散されることがわかった。エネルギー付与が緩和されて平衡状態になり、

状態を温度で表すことができるのにエネルギーが付与された後、数 ps（ピコ秒）と見積もった。

すなわち、1 nm 拡散する前に十分に平衡状態になっており、温度で状態を表せることが期待で

きる。以下の式から熱膨張が rrに到着した時の r ≤ rrの領域での温度上昇（Ta）を計算する。 
 

 

 
先に述べた圧力波測定の実験はブラックピーク付近で観測されているので、陽子線と炭素線の

ブラッグピーク付近（粒子線のエネルギー ~ 100 keV/u）での Tb及び Ta を計算した。その計算

結果を図 1 に示す。Tb は、ここで開発した動径線量シミュレーションモデルを用いて、JAEA  の
スーパーコンピューターICE-X で計算した。図 1(b)より炭素線の場合、熱膨張が起きると、rr が

数 10 nm まで非常に高温になっており、熱膨張が大きな領域に及ぼす可能性があることがわかっ

た。また、Tb では陽子線と炭素線で大きな差は r ~数 nm ぐらいの領域しか見られないのに対し

て Ta ではその差は rr ~ 数 10 nm までにおよぶ大きな範囲で見られる。これらのことから、熱膨

張は、炭素線がクラスターDNA 損傷を多く生成すること、及び、炭素線の生物効果が陽子線より

も大きくすることが期待できる。 

 

(3) 今後の利用予定：  

(4) １つのイオン照射の場合、電場を作る水分子イオンは直線の上（１次元）に存

在しているのに対して、クラスターイオンや EUV-FEL のような量子ビームで照射すると、

水分子イオンの分布は空間的な広がり（３次元的広がり）があり、電場を強くする可能性が

ある。これらの照射による影響を調べることにより電場とエネルギー付与の次元に対する階

層構造が明らかになり、電場に束縛される二次電子のクラスターDNA 損傷の生成量への影

響の理解が深まると考え、これらの量子ビームで生成する二次電子の運動シミュレーション
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のモデル開発を行うことを予定する。 

 

 

図１ 陽子線(△)と炭素線（○）のブラッグピーク付近での(a)Tb と r、(b)Taと rrとの関係。 
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